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Abstrakt
Tato pra´ce se zaby´va´ studiem struktury a mechanicky´ch vlastnost´ı nikl-titanove´ slitiny (Niti-
nol nebo te´zˇ NiTi) s pameˇtˇovy´m efektem z prvn´ıch princip˚u (ab-initio). Pra´ce je rozdeˇlena
na dveˇ za´kladn´ı cˇa´sti. Prvn´ı cˇa´st shrnuje teorii ab-initio metod, popisuje jejich princip,
programovy´ ko´d, pomoc´ı ktere´ho byly realizova´ny simulace (Abinit), obsahuje u´vod do kla-
sicke´ teorie pruzˇnosti krystal˚u a strucˇneˇ popisuje slitinu NiTi. Ve druhe´ cˇa´sti je nejprve
popsa´no nejd˚ulezˇiteˇjˇs´ı nastaven´ı programu Abinit, ktere´ je na´sledova´no spocˇteny´mi teore-
ticky´mi strukturn´ımi parametry uvazˇovany´ch struktur slitiny NiTi. Da´le jsou zde uvedeny
vy´sledky pocˇ´ıtany´ch elasticky´ch charakteristik a teoreticky´ch pevnost´ı. Na´sledneˇ je zde take´
diskutova´n vliv dvojcˇateˇn´ı ve strukturˇe martenzitu na Young˚uv modul v neˇkolika vybrany´ch
krystalograficky´ch smeˇrech. V za´veˇrecˇne´ cˇa´sti jsou vsˇechny vy´sledky shrnuty a je zhodnocen
jejich prˇ´ınos k soucˇasne´mu veˇdecke´mu pozna´n´ı.
Summary
This work was written to provide a better theoretical information about the structural data,
the elastic properties, the theoretical strength and the influence of compound twinning mode
of the NiTi shape memory alloy. Many theoretical methods may be used to compute these
properties. One of them is the ab-initio simulation (first principles). The work is divided into
two main parts. The first one contains the introduction into the basics of ab-initio theory,
the used program, the elastic theory of solid materials and NiTi shape memory alloy. In
the beginning of fhe second part, the introduction of basic settings of the Abinit code is
provided, followed by the computed theoretical structural parameters of studied phases. The
next chapter contains the computed theoretical elastic properties with theoretical tensile
and shear strengths. The influence of twinning on Young’s moduli in the martensite is also
discussed.
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Kapitola 1
Ab-initio metody
1.1 Strucˇny´ u´vod
Na´zev ab-initio pocha´z´ı z latiny a v prˇekladu znamena´
”
z prvn´ıch princip˚u“. Jde o postup,
kdy se aproximativn´ım rˇesˇen´ım rovnic elementa´rn´ı kvantove´ fyziky (staciona´rn´ı Schro¨din-
gerova rovnice) urcˇuje elektronova´ struktura a na´sledneˇ stanovuje celkova´ energie modelo-
vane´ho syste´mu Etot. Z takto z´ıskane´ celkove´ energie lze pak na´sledneˇ pro zkoumanou ba´zi
spocˇ´ıtat neˇktere´ dalˇs´ı vlastnosti (elasticke´ moduly a konstanty, teoretickou pevnost, a pod.).
Vy´hodou teˇchto metod je, zˇe k jejich pouzˇit´ı nejsou potrˇeba zˇa´dna´ empiricka´ data a pro
rˇesˇen´ı vy´pocˇetn´ıch u´loh postacˇuje znalost chemicke´ho slozˇen´ı s definic´ı struktury tvorˇ´ıc´ı
zkoumany´ materia´l. T´ımto zp˚usobem lze tedy modelovat materia´ly a zkoumat procesy, ktere´
se v praxi jen obt´ızˇneˇ realizuj´ı. Jejich vhodne´ pouzˇit´ı je take´ prˇi podporˇe nebo na´hradeˇ
experimenta´ln´ıch dat. V prˇ´ıpadech kdy nejsou empiricka´ data zna´ma a je mozˇno prove´st
ab-initio simulaci, jsou tyto metody schopny je nahradit.
Staciona´rn´ı Schro¨dingerovu rovnici (da´le jen SR) [1, 2] lze zapsat ve tvaru
HΨ(r) = ²sΨ(r), (1.1)
kde Ψ znacˇ´ı vlnovou funkci, ²s je celkova´ energie syste´mu a hamiltonia´n H vyja´drˇ´ıme jako
H = − h¯
2
2m
∇2 + V S(r). (1.2)
Modelovany´ syste´m se skla´da´ z jader atomu˚ a elektron˚u a mus´ı tedy zahrnovat jednotlive´
interakce mezi nimi [3], tj. iont–iontove´, elektron–elektronove´ a elektron–iontove´ interakce.
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Prvn´ı dveˇ lze vyja´drˇit soucˇtem opera´tor˚u kineticke´ energie a potencia´ln´ı energie (coulom-
bovska´ interakce). Posledn´ı zahrnuje jen coulombovskou interakci mezi samotny´mi elektrony
a ionty. Zde uvedene´ cˇa´sti hamiltonia´nu neprˇedstavuj´ı zˇa´dne´ vy´razneˇjˇs´ı komplikace prˇi rˇesˇen´ı,
s vy´jimkou elektron–elektronove´ interakce. Ta prˇedstavuje prˇi rˇesˇen´ı SR skutecˇny´ proble´m.
Proto se fyzici v minulosti pokousˇeli o zaveden´ı r˚uzny´ch aproximac´ı z nichzˇ neˇktere´ budou
popsa´ny da´le v textu. Obsa´hlejˇs´ı popis hamiltonia´nu (1.2) lze nale´zt v pra´ci [3].
Je zde vsˇak nutno podotknout, zˇe pokud mluv´ıme o elektronech jedna´ se ve skutecˇnosti
pouze o elektrony valencˇn´ı1, protozˇe z d˚uvodu zjednodusˇen´ı elektron–elektronove´ coulom-
bovske´ interakce se elektrony nacha´zej´ıc´ı se v bl´ızkosti ja´dra uvazˇuj´ı spolecˇneˇ s ja´dry atomu˚
za kladne´ ionty.
1.1.1 Bornova – Oppenheimerova adiabaticka´ aproximace
Jeden z prvn´ıch proble´mu˚ prˇedstavovala uzˇ mnohocˇa´sticova´ vlnova´ funkce, ktera´ za´vis´ı jak
na sourˇadnic´ıch elektron˚u, tak na sourˇadnic´ıch iont˚u. Bylo tedy nutno zave´st aproximaci
tak, aby se tento proble´m mohl zjednodusˇit. Born s Oppenheimerem navrhli u´pravu, ktera´
vycha´z´ı z prˇedpokladu, zˇe hmotnost iont˚u je o 3 azˇ 4 rˇa´dy vysˇsˇ´ı nezˇ hmotnost elektron˚u
a ionty tedy nestacˇ´ı okamzˇiteˇ reagovat na zmeˇnu pozic elektron˚u, zat´ımco lehke´ elektrony
reaguj´ı ihned na zmeˇnu pozic iont˚u. Pomoc´ı te´to u´vahy lze pak oddeˇlit oddeˇlit pohyb iont˚u
od pohybu elektron˚u a rˇesˇit tak pohyb elektron˚u v urcˇite´ staticke´ konfiguraci iont˚u. Vlnovou
funkci je pak mozˇno upravit [3] na na´sleduj´ıc´ı tvar:
Ψ(r1, ... , rn,R1, ... ,RN) = ψ(r1, ... , rn,RJ)Φ(R1, ... ,RN), (1.3)
kde ψ je vlnova´ funkce pro elektrony ve staticke´ konfiguraci iont˚u Rj a Φ je vlnova´ funkce
pro ionty. R1, ..,Rn pozice urcˇuj´ı iont˚u a r1, .., rn pozice elektron˚u.
Takto upravena´ vlnova´ funkce vsˇak vna´sˇ´ı neˇkolik chyb do vy´pocˇtu, nebot’ oddeˇleny´m
rˇesˇen´ım elektron˚u a iont˚u nemohou by´t pozorova´ny vlastnosti za´visej´ıc´ı na jejich vza´jemne´
interakci. Jedna´ se zejme´na o elektrickou vodivost a supravodivost. Take´ pokud je soubor
iont˚u zkouma´n ve staticke´ konfiguraci, je t´ım zanedba´na jejich kineticka´ energie a syste´m je
tedy zkouma´n prˇi teploteˇ 0K.
1Prˇedpokla´da´ se, zˇe se na vazbeˇ mezi atomy pod´ılej´ı jen valencˇn´ı elektrony.
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1.1.2 Hartreeho a Hartreeho – Fockova (HF) aproximace
Jeden z prvn´ıch pokus˚u o zjednodusˇen´ı Hamiltonia´nu v SR rovnici uskutecˇnil Hartree.
Ten navrhl nahradit mnohocˇa´sticovou elektron–elektronovou interakci pohybem elektronu
v urcˇite´m efektivn´ım potencia´lu, tvorˇene´m ostatn´ımi elektrony podle vztahu
1
2
∑
i,j
(i 6=j)
e2
|rj − ri| → V
H
ef =
n∑
i=1
Vi(ri) =
n∑
j=1
j 6=i
e2
∫ |ψj(r′)|2
|r− r′| d
3r′ (1.4)
Tato aproximace vy´razneˇ zjednodusˇila proble´m elektron–elektronove´ coulombovske´ inter-
akce, avsˇak obsahovala neˇktere´ podstatne´ nedostatky. Naprˇ. neuvazˇovala existenci spinu
elektronu a tedy ani Pauliho vylucˇovac´ı princip.
Zp˚usob, jak zahrnout spin elektronu do Hartreeho aproximace, navrhl v r. 1930 Fock.
Ten odvodil vztah, jak lze nahradit elektron–elektronovou interakci, na´sledovneˇ [3]:
V HFef =
n∑
j=1
e2
∫ |ψj(r′)|2
|r− r′| d
3r′ − e2
n∑
j=i
s=s′
ψj(r)
ψi(r)
∫ ψ∗j (r′)ψi(r′)
|r− r′| d
3r′. (1.5)
Prvn´ı cˇlen v uvedene´m vzorci je stejny´ jako ve vztahu (1.4). Hlavn´ım prˇ´ınosem je zde cˇlen
druhy´, ktery´ zava´d´ı u´plneˇ novy´ pojem tzv. HF-elektron = holy´ elektron + vy´meˇnna´ d´ıra.
Vy´raz s = s
′
v sumaci znamena´, zˇe se soucˇet prova´d´ı jen prˇes stavy s paralelneˇ orien-
tovany´mi spiny. Jeho u´plne´ odvozen´ı mu˚zˇeme nale´zt v [4]. Jedna´ se o jakousi kvazicˇa´stici
vzniklou v d˚usledku Pauliho vylucˇovac´ıho principu, ktery´ rˇ´ıka´, zˇe v zˇa´dne´ elektronove´ pasti,
v nasˇem prˇ´ıpadeˇ atomu, se nemohou nacha´zet zˇa´dne´ dveˇ cˇa´stice s antisymetrickou vlnovou
funkc´ı maj´ıc´ı vsˇechna cˇtyrˇi kvantova´ cˇ´ısla stejna´. Oblast okolo elektronu je tedy ochuzena
o za´porny´ na´boj, nebot’ se zde mu˚zˇe vyskytovat jen jeden dalˇs´ı elektron, ktery´ ovsˇem mus´ı
mı´t opacˇny´ spin. V konecˇne´m d˚usledku to vede ke vzniku druhe´ho cˇlenu rovnice (1.5) na-
zvane´ho vy´meˇnna´ a korelacˇn´ı energie. Tato energie prˇedstavuje v ab-initio simulac´ıch jeden
z nejveˇtsˇ´ıch proble´mu˚ a nen´ı doposud uspokojiveˇ vyrˇesˇena. Obsa´hlejˇs´ı popis zde uka´zany´ch
aproximac´ı je uveden v [3].
1.1.3 Jednoelektronova´ vlnova´ funkce
Dosud uvedene´ aproximace se sta´le ty´kaj´ı mnohoelektronove´ vlnove´ funkce. Bylo tedy nutno
zave´st u´pravy do dosavadn´ıch vztah˚u, ktere´ by redukovaly mnohocˇa´sticovy´ proble´m na
jednocˇa´sticovy´. Toho bylo dosazˇeno nahrazen´ım mnohoelektronove´ vlnove´ funkce funkc´ı pro
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jeden elektron nacha´zej´ıc´ı se v efektivn´ım potencia´lu a rˇesˇenou prˇes vsˇechny mozˇne´ stavy
elektronu, ktere´ mohou v atomu nastat. Zaveden´ım jednoelektronove´ vlnove´ funkce [5] se
cela´ teorie vy´razneˇ zjednodusˇila a bylo ji mozˇno snadneˇji v praxi aplikovat.
1.1.4 Teorie funkciona´lu hustoty – DFT
DFT – Density Fuctional Theory (v cˇeske´m prˇekladu teorie funkciona´lu hustoty) tvorˇ´ı
za´klad veˇtsˇiny ab-initio metod. Pra´veˇ vznik te´to teorie umozˇnil pouzˇit´ı ab-initio metod
v rea´lne´ praxi a na za´kladeˇ DFT pracuje veˇtsˇina algoritmu˚ v programovy´ch ko´dech uzˇ´ıvany´ch
pro ab-initio simulace. Navrzˇena a publikova´na [6,7] byla v r. 1964 W. Kohnem a L. J. Sha-
mem, za cozˇ jim byla v roce 1998 udeˇlena Nobelova cena za chemii.
Samotna´ teorie je zalozˇena na pohybu elektron˚u, ktere´ mezi sebou neinteraguj´ı, v urcˇite´m
efektivn´ım potencia´lu2 Vef vytvorˇene´m ostatn´ımi elektrony a ”
zmrazˇeny´mi“ ionty umı´steˇ-
ny´mi v prˇedem definovany´ch pozic´ıch. To vede k podstatne´mu zjednodusˇen´ı Hamiltonia´nu
v SR a cely´ proble´m se pak da´ napsat do tvaru[
− h¯
2
2m
+ Vef (r)
]
ψi(r) = ²
ks
i ψi(r), (1.6)
kde ²ksi je energie jednoho elektronu. Efektivn´ı potencia´l Vef , ve ktere´m se nacha´z´ı uvazˇovany´
elektron, se skla´da´ z potencia´lu vytvorˇene´ho ionty Vext, da´le z potencia´lu tvorˇene´ho ostatn´ımi
elektrony a vy´meˇnnou a korelacˇn´ı energi´ı vxc:
Vef (r) = Vext(r) + e
2
∫
d3r′
%(r′)
|r− r′| + vxc[%(r)], (1.7)
kde pro vxc[%(r)] plat´ı:
vxc[%(r)] =
δExc
δ%(r)
(1.8)
a %(r) je elektronova´ hustota pocˇtena´ dle vztahu:
%(r) =
n∑
i=1
|ψi(r)|2. (1.9)
Pomoc´ı Kohnovy–Shamovy rovnice (1.6) (da´le jen KSR) lze stanovit celkovou energii
syste´mu Etot daleko jednodusˇeji nezˇ v klasicke´m prˇ´ıpadeˇ SR. K tomu je vsˇak potrˇeba zna´t
hustotu elektronove´ho plynu %(r) ve vztahu (1.7). Protozˇe je zat´ım tato hustota nezna´ma´,
mus´ı se jej´ı hodnota v prvn´ım self–konzistentn´ım kroku odhadnout a s jej´ı pomoc´ı na´sledneˇ
2Ve skutecˇnosti jde o potencia´ln´ı energii.
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Vytvoření efektivního potenciálu Vef pomocí 
elektronové hustoty ρ
Odhad počáteční elektronové hustoty ρ
Dosazení a vyřešení Kohnovy-Shamovy rovnice
Pomocí vlnové funkce získané z předešlého 
kroku spočítat novou elektronovou hustoty ρ
Konec výpočtu
Vstupní hodnoty
Je elektronová hustota 
ρ shodná s hustotou na 
vstupu ?
NE
ANO
Obra´zek 1.1: Sche´ma SC cyklu v ra´mci vy´pocˇtu DFT.
sestavit efektivn´ı potencia´l Vef . Ten se pak dosad´ı do rovnice (1.6), ze ktere´ se na´sledneˇ
spocˇte vlnova´ funkce ψ a nova´ elektronova´ hustota %(r), ktera´ se da´le porovna´ s hustotou
zadanou v pocˇa´tku cyklu. Pokud jsou hustoty stejne´ nebo pokud rozd´ıl mezi nimi vyhovuje
dane´mu konvergencˇn´ımu krite´riu tak se self–konzistentn´ı vy´pocˇet ukoncˇ´ı, jinak se pomoc´ı
nove´ hustoty %(r) stanov´ı novy´ efektivn´ı potencia´l Vef a cely´ cyklus opakujeme. Popsany´
self–konzistentn´ı postup rˇesˇen´ı je schematicky zobrazen na obr. 1.1.
Za´klad DFT tvorˇ´ı dva teore´my s jejichzˇ pomoc´ı lze pracovat s elektronovou hustotou %(r)
a efektivn´ım potencia´lem Vef resp. lze ze znalosti elektronove´ hustoty %(r) stanovit potencia´l
Vef [5]:
1. teore´m Necht’ %(r) je suma jednocˇa´sticovy´ch hustot nedegenerovane´ho za´kladn´ıho stavu
interaguj´ıc´ı elektronove´ soustavy ve vneˇjˇs´ım potencia´lu Vext(r), a necht’ %
′(r) je podobneˇ spo-
jeno s V ′ext(r). Pak z rovnosti %(r) = %
′(r) plyne, zˇe Vext(r) = V ′ext(r)+C, kde C je konstanta.
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Jiny´mi slovy, pokud zna´me elektronovou hustotu za´kladn´ıho stavu %(r), mu˚zˇeme impli-
citneˇ stanovit vneˇjˇs´ı potencia´l syste´mu Vext(r).
2. teore´m Celkova´ energie N-elektronove´ho syste´mu ε[%] je minimalizova´na za´kladn´ım sta-
vem elektronove´ hustoty, jestliˇze pro %(r) plat´ı podmı´nka %(r) ≥ 0 a N [%] ≡ ∫ %(r)d3r = N .
Stanoven´ı za´kladn´ıho stavu elektronove´ hustoty a celkove´ energie syste´mu je tak velice
jednoduche´ v porovna´n´ı s obecny´m rˇesˇen´ım, kde mus´ıme rˇesˇit 3N-rozmeˇrnou Schro¨dinge-
rovu rovnici. Pokud tedy chceme naj´ıt minimum energie syste´mu ε[%], stacˇ´ı pouze meˇnit
elektronovou hustotu %(r).
1.1.5 Vy´meˇnna´ a korelacˇn´ı energie LDA, LSDA a GGA
Kriticky´m proble´mem DFT je funkciona´l Exc v rovnici (1.8). K jeho spocˇten´ı se pouzˇ´ıva´
neˇkolika aproximativn´ıch metod.
Prvn´ı z nich je LDA – Local Density Approximation (v cˇeske´m prˇekladu aproximace
loka´ln´ı hustoty). Tuto energii lze stanovit podle na´sleduj´ıc´ıho vztahu [5]:
ELDAxc [%] =
∫
%(r)εxc[%(r)]d
3r, (1.10)
kde εxc[%(r)] je vy´meˇnna´ a korelacˇn´ı energie na jednu cˇa´stici v homogenn´ım syste´mu hustoty
%. LDA byla prvn´ı aproximace uzˇ´ıvana´ prˇi vy´pocˇtech, ale za kra´tkou dobu se uka´zala v mnoha
ohledech nevyhovuj´ıc´ı. V prvn´ı rˇadeˇ nebere v u´vahu spin elektronu a nedaj´ı se tedy s jej´ı
pomoc´ı pocˇ´ıtat magneticke´ materia´ly. Dalˇs´ı nevy´hodou je fakt, zˇe prˇi pocˇ´ıta´n´ı mechanicky´ch
vlastnost´ı materia´lu (naprˇ. Young˚uv modul) predikuje LDA neˇkdy azˇ o trˇetinu veˇtsˇ´ı hodnoty
nezˇ jsou experimenta´lneˇ pozorovane´ [8]. Proto nelze LDA pro vy´pocˇty mechanicky´ch charak-
teristik ve veˇtsˇineˇ prˇ´ıpad˚u doporucˇit, zvla´sˇteˇ v syste´mech s velky´m gradientem elektronove´
hustoty %(r).
Proble´m se zahrnut´ım spinu do vy´meˇnne´ a korelacˇn´ı energie je rˇesˇen azˇ v LSDA – Local
Spin Density Approximation. Ta prˇina´sˇ´ı do rovnice (1.10) cˇlen obsahuj´ıc´ı hustotu %(r) se
spinem +1
2
a −1
2
. Rovnice (1.10) pak bude upravena na na´sleduj´ıc´ı tvar:
ELSDAxc [%] =
∫
%(r)εxc[%↑(r), %↓(r)]d3r. (1.11)
LSDA uzˇ lze pouzˇ´ıt pro vy´pocˇty materia´l˚u s magneticky´mi vlastnostmi. Sta´le ale z˚usta´va´
proble´m, zˇe dosud uvedene´ aproximace nejsou schopny zahrnout veˇtsˇ´ı zmeˇnu elektronove´
hustoty %(r).
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Aproximac´ı zahrnuj´ıc´ı tuto zmeˇnu je GGA – Generalized Gradient Approximation [9]
(v cˇesˇtineˇ aproximace zobecneˇne´ho gradientu), kterou lze zapsat:
EGGAxc [%] =
∫
%(r)εxc[%↑(r), %↓(r),∇%↑(r),∇%↓(r)]d3r. (1.12)
Jej´ı predikce jizˇ zmı´neˇny´ch mechanicky´ch charakteristik uzˇ jsou v lepsˇ´ım souladu s experi-
menta´ln´ımi daty (chyba oproti experimenta´ln´ım dat˚um se v naproste´ veˇtsˇineˇ prˇ´ıpad˚u po-
hybuje v rozmez´ı ±10%). Porovna´n´ı mechanicky´ch vlastnost´ı, vypocˇteny´ch pomoc´ı LDA
a GGA, lze nale´zt v pra´ci [10], ktera´ ukazuje zˇe, LDA vy´razneˇ nadhodnocuje vypocˇtene´
elasticke´ moduly. V neˇktery´ch prˇ´ıpadech vsˇak GGA nen´ı vhodna´ a je nutno pouzˇ´ıt LDA
nebo LSDA. Jedna´ se naprˇ. o vy´pocˇty vazebn´ıch energi´ı chemicky´ch sloucˇenin.
1.2 Pseudopotencia´ly
Prˇi rˇesˇen´ı KSR se cˇasto pouzˇ´ıva´ vlnova´ funkce skla´daj´ıc´ı se ze souboru rovinny´ch vln. Na
obr. 1.2 je schematicky takova´ funkce zna´zorneˇna. Jedna´ se o modrou prˇerusˇovanou krˇivku
neˇkolikra´t prot´ınaj´ıc´ı vodorovnou osu. Tato vlnova´ funkce odpov´ıda´ potencia´lu ktery´, je
zobrazen ve spodn´ı cˇa´sti obra´zku a jeho hodnota v bl´ızkosti strˇedu atomu klesa´ k −∞. To
ve vy´pocˇtu zp˚usobuje znacˇne´ komplikace, nebot’ pocˇet rovinny´ch vln potrˇebny´ch k popsa´n´ı
takove´ho potencia´lu, prˇekracˇuje vesˇkere´ dnes dostupne´ mozˇnosti vy´pocˇetn´ı techniky. Je tedy
nutno urcˇity´m zp˚usobem upravit potencia´l, aby se sn´ızˇil pocˇet rovinny´ch vln na prˇijatelnou
hodnotu. Toho mu˚zˇe by´t dosazˇeno dveˇma zp˚usoby. Prvn´ı spocˇ´ıva´ v rozdeˇlen´ı prostoru na ob-
lasti atomovy´ch sfe´r a intersticia´ln´ı oblast a vyuzˇit´ı dvou r˚uzny´ch ba´zovy´ch soubor˚u v kazˇde´
z teˇchto oblast´ı. Druhy´m zp˚usobem je vyuzˇit´ı pseudopotencia´lu. V oblasti vnitrˇn´ıch elektron˚u
nepod´ılej´ıc´ıch se na vazbeˇ mezi atomy, je vlnova´ funkce nahrazena aproximac´ı zobrazenou
na obr. 1.2 plnou cˇervenou krˇivkou a take´ lze ve spodn´ı cˇa´sti obra´zku videˇt zmeˇnu pr˚ubeˇhu
potencia´lu. Cˇa´st vlnove´ funkce popisuj´ıc´ı valencˇn´ı elektrony a nacha´zej´ıc´ı se za prˇ´ımkou
rc z˚usta´va´ nezmeˇneˇna. T´ım se neovlivn´ı vlnova´ funkce popisuj´ıc´ı elektrony pod´ılej´ıc´ı se na
vazbeˇ a odstran´ı se komplikovane´ cˇa´sti, ktere´ popisuj´ı vnitrˇn´ı elektrony.
Beˇhem vy´voje ab-initio metod bylo vyvinuto neˇkolik druh˚u pseudopotencia´lovy´ch vl-
novy´ch funkc´ı. Nejstarsˇ´ı z nich jsou norm-konzervn´ı pseudopotencia´ly [11] na´sledovane´ ul-
trajemny´mi potencia´ly [12] a PAW (Projected Aquemented Waves) [13]. Na webovy´ch
stra´nka´ch Abinitu jsou k dispozici pseudopotencia´ly a genera´tory pro vsˇechny zde zmı´neˇne´
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Obra´zek 1.2: Zp˚usob vytvorˇen´ı pseudopotencia´lu.
typy3. Vzhledem k prˇesnosti a rychlosti konvergence lze nejv´ıce doporucˇit typ PAW, ktery´
vsˇak dosud nen´ı k dispozici pro vsˇechny prvky periodicke´ soustavy. V prˇ´ıpadeˇ vy´pocˇt˚u NiTi
slitiny musely by´t pouzˇity (azˇ na vy´jimky) norm–konzervn´ı pseudopotencia´ly z d˚uvodu ab-
sence typu PAW pro nikl, ktery´ byl pro Abinit vygenerova´n azˇ v pr˚ubeˇhu vytva´rˇen´ı te´to
pra´ce.
1.3 Soucˇasny´ stav
V minulosti byl vy´voj ab-initio metod sp´ıˇse dome´nou skupiny veˇdc˚u, kterˇ´ı nemohli svou teo-
rii aplikovat z d˚uvodu nedostatecˇne´ vy´pocˇetn´ı kapacity potrˇebne´ pro numericke´ rˇesˇen´ı KSR.
Avsˇak v posledn´ım desetilet´ı dosˇlo k velmi vy´razne´mu rozvoji vy´pocˇetn´ı techniky a strme´mu
r˚ustu vy´konu osobn´ıch pocˇ´ıtacˇ˚u. Vy´konne´ pocˇ´ıtacˇe, ktere´ se drˇ´ıve nacha´zely jen ve specializo-
vany´ch centrech, se dostaly i do beˇzˇne´ho uzˇ´ıva´n´ı. Na´sledkem toho se ab-initio metody mohly
rozsˇ´ıˇrit do mnoha oblast´ı veˇdy (naprˇ. materia´love´ veˇdy, medic´ına, biomechanicke´ inzˇeny´rstv´ı
a pod.). Rozsˇ´ıˇren´ı ab-initio metod zaprˇ´ıcˇinˇuje take´ fakt, zˇe cena vy´pocˇetn´ı techniky klesa´
3http://www.abinit.org/Psps/?text=psps
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a pomeˇr na´klad˚u na experimenty a teoreticke´ vy´pocˇty, pokud jsou tyto vy´pocˇty proveditelne´,
roste ve prospeˇch teoreticky´ch vy´pocˇt˚u.
Jednou z nejd˚ulezˇiteˇjˇs´ıch velicˇin, z´ıska´vanou ze simulac´ı pomoc´ı ab-initio metod, je cel-
kova´ energie syste´mu Etot. Pokud dany´ syste´m zkouma´me v neˇkolika odliˇsny´ch konfigurac´ıch,
tak je to pra´veˇ zmeˇna te´to energie dEtot mezi jednotlivy´mi konfiguracemi, ze ktere´ lze sta-
novit mnoho materia´lovy´ch charakteristik (rovnova´zˇny´ objem elementa´rn´ı bunˇky, moduly
pruzˇnosti, teoreticke´ pevnosti a pod.). Vy´pocˇty teˇchto velicˇin lze nale´zt i v neˇkolika prac´ıch
autora [10, 14–17] a nebo take´ v pra´ci [18]. Dalˇs´ımi velicˇinami, ktere´ lze z´ıskat z ab-initio
vy´pocˇt˚u, jsou naprˇ. hodnota magneticke´ho momentu µB [19,20], tenzor napeˇt´ı σij spocˇteny´
pomoc´ı Hellmanovy´ch-Feynmanovy´ch sil [21], hustota elektronovy´ch stav˚u, elektricka´ vodi-
vost, fononove´ spektrum a pod. Lze take´ prova´deˇt vy´zkum r˚uzny´ch deformacˇn´ıch drah v li-
bovolny´ch struktura´ch nebo take´ vy´zkum r˚ustu tenke´ vrstvy na substra´tu. Neˇktere´ vy´sledky
teˇchto vy´zkumu˚ lze nale´zt naprˇ. v [8, 22–24]. Dalˇs´ı pouzˇit´ı ab-initio metod lze nale´zt prˇi
na´vrhu novy´ch materia´l˚u (naprˇ. pro f˚uzn´ı reaktory [25]).
Jak je patrno z prˇedesˇle´ho odstavce, vy´zkum pomoc´ı ab-initio metod je velmi sˇiroky´ a lze
ocˇeka´vat, zˇe v budoucnu opeˇt poroste s dalˇs´ım rozvojem vy´pocˇetn´ı techniky.
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Kapitola 2
Programy pro vy´pocˇty elektronove´
struktury
2.1 Strucˇny´ prˇehled
V minulosti1 byla napsa´na cela´ rˇada programu˚ pro vy´pocˇty elektronove´ struktury, ktere´ jsou
zalozˇeny na teorii DFT. Tyto programy se mohou od sebe liˇsit naprˇ´ıklad pouzˇity´m ba´zovy´m
souborem, uzˇivatelsky´m prostrˇed´ım, a dalˇs´ımi d˚ulezˇity´mi vlastnostmi. Tabulka 2.1 uva´d´ı
strucˇny´ prˇehled ab-initio ko´d˚u, ktere´ lze pouzˇ´ıt prˇi pocˇ´ıta´n´ı mechanicky´ch charakteristik
materia´lu2. V pra´ci bude vsˇak veˇnova´na pozornost jen programove´mu ko´du Abinit, nebot’
pra´veˇ pomoc´ı tohoto programu byly uskutecˇneˇny vsˇechny simulace, jejichzˇ vy´sledky zde
budou da´le popsa´ny.
Tabulka 2.1: Strucˇny´ prˇehled neˇktery´ch ab-initio ko´d˚u a jejich webovy´ch adres.
jme´no www adresa
VASP http://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/
Abinit http://www.abinit.org
Wien http://www.wien2k.at/
Exciting http://exciting.sourceforge.net/
1Te´meˇrˇ vsˇechny tyto ko´dy se neusta´le vyv´ıj´ı prˇida´va´n´ım novy´ch funkc´ı. Nelze tedy zˇa´dny´ ko´d povazˇovat
za dokoncˇeny´.
2Tento prˇehled ovsˇem zahrnuje jen nejzna´meˇjˇs´ı ko´dy se ktery´mi se setkal autor pra´ce.
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2.2 Program Abinit
Abinit je soubor programu˚ a na´stroj˚u pro vy´pocˇty elektronove´ struktury, ktery´ je vyv´ıjen na
Katolicke´ Universiteˇ v Belgicke´m Louvain ty´mem prof. Xaviera Gonzeho [21, 26–29]. Jeho
vy´hodou je fakt, zˇe je sˇ´ıˇren pod GNU – General Public Licence a uzˇivatel si tedy nemus´ı
kupovat zˇa´dnou licenci a mu˚zˇe si hned dany´ bal´ıcˇek programu˚ sta´hnout z webove´ stra´nky
projektu [28]. Samotny´ program je napsa´n v programovac´ım jazyce Fortran a je jej nutno
prˇed jeho pouzˇit´ım zkompilovat ze zdrojovy´ch soubor˚u. Zkompilovane´ verze je sice take´
mozˇno naleznout na stra´nka´ch projektu, ale pokud uzˇivatel provede kompilaci a optimalizaci
na j´ım pouzˇ´ıvanou platformu, program bude schopen daleko efektivneˇji vyuzˇ´ıvat prˇideˇleny´
procesorovy´ cˇas. Z tohoto d˚uvodu lze kompilaci uzˇivatelem vrˇele doporucˇit. V prˇ´ıloze na CD
je uveden prˇ´ıklad makra s optimalizac´ı, pomoc´ı ktere´ho byl program nejcˇasteˇji kompilova´n.
Jednou z dalˇs´ıch vy´hod Abinitu je mozˇnost prove´st kompilaci paraleln´ı verze (bina´rn´ı
soubor abinip) [30]. Jedna´ se o verzi programu ktera´ je schopna beˇzˇet na v´ıce procesorech
soucˇasneˇ a t´ım znacˇneˇ urychlit pra´veˇ prob´ıhaj´ıc´ı vy´pocˇet. Paralelizace se prova´d´ı prˇes k-
body, elektronove´ pa´sy, spinove´ polarizace a Fourierovu transformaci. Kompilace te´to verze
vsˇak vyzˇaduje od uzˇivatele sˇirsˇ´ı znalosti v oboru paraleln´ıch vy´pocˇt˚u a take´ mı´t instalovane´
specia´ln´ı knihovny. Mnoho z teˇchto knihoven je vsˇak dostupno na internetu vcˇetneˇ jejich
dokumentac´ı. Prˇi kompilova´n´ı zde uzˇ´ıvane´ paraleln´ı verze Abinitu byly pouzˇity knihovny
typu Mpich3 a LAM4.
Vy´pocˇty prova´deˇne´ v Abinitu a popisovane´ v te´to pra´ci lze rozdeˇlit na dveˇ za´kladn´ı
cˇa´sti. Prvn´ı a nejveˇtsˇ´ı se ty´ka´ vy´pocˇt˚u za´kladn´ıch elektronovy´ch stav˚u studovany´ch struktur
(
”
Ground State“ - da´le jen GS). GS tedy znamena´, zˇe prova´d´ıme vy´pocˇty celkove´ energie
syste´mu Etot, hodnot jednotlivy´ch sil mezi atomy spolecˇneˇ s tenzorem vneˇjˇs´ıho zat´ızˇen´ı [21]
a pod. Jelikozˇ beˇhem vy´voje programu Abinit dosˇlo k rozsˇ´ıˇren´ı jeho funkc´ı tak druhou
cˇa´st tvorˇ´ı vy´pocˇty pomoc´ı
”
Linear Response Function“ (da´le jen RF) [29, 31]. Jedna´ se
o simulace kdy je programem Abinit stanovena druha´ derivace celkove´ energie Etot. Pomoc´ı
RF mu˚zˇeme pak prˇ´ımo stanovit fononova´ spektra, elasticke´ konstanty, dielektricke´ konstanty
a pod. Podrobne´ na´vody a postupy jak pouzˇ´ıvat oba typy vy´pocˇt˚u jsou uvedeny na stra´nka´ch
projektu [28].
3http://www-unix.mcs.anl.gov/mpi/mpich/
4http://www.lam-mpi.org/
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2.2.1 Parametry programu a zp˚usoby modelova´n´ı struktur
V te´to stati je uveden nejd˚ulezˇiteˇjˇs´ı soubor vstupn´ıch parametr˚u Abinitu. Tyto vstupn´ı
parametry popisuj´ı model austeniticke´ fa´ze B2 slitiny NiTi. Ba´ze te´to struktury obsahuje
dva atomy prˇicˇemzˇ prvn´ı, ktery´ je umı´steˇn v pocˇa´tku, je atom titanu a druhy´ je atom
niklu. Tabulka 2.2 obsahuje velmi strucˇny´ prˇehled parametr˚u programu s jejichzˇ pomoc´ı lze
definovat strukturu.
Da´le je potrˇeba definovat typ pseudopotencia´lu v konfiguracˇn´ım souboru Abinitu s prˇ´ıpo-
nou .files, ktery´ obsahuje cesty ke vsˇem vstupn´ım soubor˚um a take´ definuje na´zvy vy´stupn´ıch
soubor˚u. Pseudopotencia´ly lze sta´hnout z domovske´ho webu projektu [28]. Na vy´beˇr je hned
neˇkolik typ˚u: norm-konservn´ı [11], ultra-jemne´ [12] a PAW [13], ktere´ se jesˇteˇ deˇl´ı podle
vy´meˇnne´ a korelacˇn´ı energie (LDA, LSDA a GGA). K dispozici jsou take´ odkazy na ge-
nera´tory teˇchto pseudopotencia´l˚u vcˇetneˇ literatury obsahuj´ıc´ı potrˇebne´ informace [11] k vy-
generova´n´ı pseudopotencia´lu.
2.2.2 Nastaven´ı parametr˚u vy´pocˇtu ovlivnˇuj´ıc´ı prˇesnost a konver-
genci
Protozˇe neˇktere´ vstupn´ı parametry jsou d˚ulezˇite´ (program je na jejich volby velice citlivy´),
je vhodne´ se na neˇ podrobneˇ zameˇrˇit a uve´st jejich prˇiblizˇne´ nastaven´ı prˇi prova´deˇny´ch
simulac´ıch.
Prvn´ım z teˇchto parametr˚u je maxima´ln´ı energie rovinny´ch vln ecut. Jej´ı hodnota byla
ve vsˇech vy´pocˇtech nastavena na velikost 800 ÷ 1000 eV, prˇicˇemzˇ hodnota 1000 eV byla
pouzˇ´ıva´na pro vy´pocˇty vyzˇaduj´ıc´ı vysokou prˇesnost (naprˇ. moduly pruzˇnosti) a hodnoty
mensˇ´ı nezˇ 1000 eV byly pouzˇity pro vsˇechny ostatn´ı vy´pocˇty. Toto rozmez´ı energie bylo
zvoleno na za´kladeˇ konvergencˇn´ıch test˚u pro dany´ syste´m jako kompromis mezi prˇesnost´ı
a vy´pocˇetn´ı na´rocˇnost´ı Abinitu prˇi vy´pocˇtech na slitineˇ NiTi (viz. kap. 5).
Dalˇs´ı d˚ulezˇity´ parametr je definice mrˇ´ızˇky k-bod˚u ngkpt. Ten byl nastavova´n podle
velikosti struktury. Lze rˇ´ıci, zˇe pro (kubickou) bunˇku obsahuj´ıc´ı dva atomy v ba´zi byl
dostacˇuj´ıc´ı pocˇet 15x15x15 k-bod˚u na celou Brillouinovu zo´nu. Parametry ecut a ngkpt
se navza´jem ovlivnˇuj´ı a uzˇivatel mus´ı prove´st neˇkolik test˚u, nezˇ je schopen je dobrˇe nasta-
vit. Podle zkusˇenost´ı z´ıskany´ch podle zde popisovany´ch simulac´ı lze rˇ´ıci, zˇe pokud chceme
sn´ızˇit vy´pocˇetn´ı na´rocˇnost, meˇli bychom snizˇovat sp´ıˇse pocˇet k-bod˚u nezˇ maxima´ln´ı energii
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Tabulka 2.2: Strucˇny´ popis nejza´kladneˇjˇs´ıch parametr˚u nutny´ch pro modelova´n´ı v Abinitu.
Veˇtsˇina parametr˚u obsahuje i zada´vane´ hodnoty.
Parametr Strucˇny´ popis
acell 3*5.8094852 De´lkove´ meˇrˇ´ıtko zada´vane´ v atomovy´ch jednotka´ch (Bohr˚uv polomeˇr).
Pro zada´va´n´ı v jednotka´ch Angstro¨m je nutno za cˇ´ıselne´ zada´n´ı napsat
parametr Angstrom
angdeg 90 90 90 Velikosti u´hl˚u mezi primitivn´ımi translacˇn´ımi vektory. V kombinaci
s parametrem acell lze vytvorˇit primitivn´ı bunˇku.
rprim Definice relativn´ıch primitivn´ıch translacˇn´ıch vektor˚u. Stejneˇ jako
prˇedchoz´ı parametr definuje prˇi kombinaci s parametrem acell pri-
mitivn´ı bunˇku. Zde se ovsˇem mus´ı da´t pozor, nebot’ angdeg a rprim
nemohou by´t zada´ny soucˇasneˇ.
xred Definice iontovy´ch pozic v krystalove´ ba´zi.
ntypat 2 Celkovy´ pocˇet druh˚u atomu˚ v ba´zi.
znucl 22 28 Zada´n´ı jednotlivy´ch druh˚u atomu˚ pomoc´ı jejich protonovy´ch cˇ´ısel v pe-
riodicke´ tabulce prvk˚u. V dalˇs´ım popisu, zada´vaj´ıc´ım o ktery´ atom se
prˇesneˇ jedna´, bude mı´t atom titanu oznacˇen´ı 1 a atom niklu oznacˇen´ı 2
(viz. typat).
natom 2 Celkovy´ pocˇet atomu˚ v ba´zi struktury.
typat 1 2 Typy atomu˚ v ba´zi jdouc´ı po sobeˇ tak, jak jsou zapsa´ny pomoc´ı para-
metru znucl.
iscf 5 Parametr urcˇuj´ıc´ı zp˚usob smeˇsˇova´n´ı potencia´lu nebo elektronovy´ch hus-
tot dvou prˇedesˇly´ch self–konzistentn´ıch krok˚u.
ecut 1000 eV Maxima´ln´ı energie rovinny´ch vln, ktere´ budou ve vy´pocˇtu uvazˇova´ny.
kptopt 1 Zp˚usob rozmı´steˇn´ı k-bod˚u v Brillouinoveˇ zo´neˇ.
toldfe 1.0d-7 eV Konvergencˇn´ı krite´rium pro ukoncˇen´ı self-konsistentn´ıho cyklu. Po-
kud rozd´ıl energi´ı z trˇ´ı po sobeˇ jdouc´ıch iterac´ı bude mensˇ´ı nezˇ toto
krite´rium, bude vy´pocˇet ukoncˇen.
nstep 30 Maxima´ln´ı pocˇet self-konzistentn´ıch krok˚u, po ktere´m bude vy´pocˇet
zastaven i v prˇ´ıpadeˇ nesplneˇn´ı konvergencˇn´ıho krite´ria.
rovinny´ch vln.
Posledn´ı nastaven´ı o ktere´m je d˚ulezˇite´ se zmı´nit je typ pseudopotencia´love´ vlnove´ funkce.
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Ta byla norm-konservn´ıho typu s vy´meˇnnou a korelacˇn´ı energi´ı stanovenou pomoc´ı GGA.
Typ PAW, ktery´ je nejvy´hodneˇjˇs´ı z hlediska prˇesnosti a rychlosti konvergence, se stal do-
stupny´m azˇ beˇhem prova´deˇny´ch vy´pocˇt˚u. Prˇesto byl vsˇak beˇhem neˇktery´ch vy´pocˇt˚u pouzˇ´ı-
va´n spolecˇneˇ s norm-konzervn´ımi pseudopotencia´ly a v neˇktery´ch tabulka´ch zobrazuj´ıc´ıch
spocˇtena´ data je uvedeno srovna´n´ı teˇchto pseudopotencia´lovy´ch vlnovy´ch funkc´ı
2.3 Program na relaxaci iontovy´ch pozic
Prˇi vy´pocˇtech mechanicky´ch vlastnost´ı je potrˇeba simulovat vhodne´ deformace materia´lu.
Naprˇ. prˇi vy´pocˇtu Youngova modulu prova´d´ıme jednoosou deformaci, ve ktere´ mus´ıme od-
relaxovat prˇ´ıcˇna´ napeˇt´ı vzhledem ke smeˇru deformace na hodnoty bl´ızke´ nule a umozˇnit
t´ım Poissonovu kontrakci. Setka´va´me se tedy s pojmem relaxace struktury. Ta je v mnoha
prˇ´ıpadech velice d˚ulezˇita´, nebot’ na´m umozˇnˇuje dosa´hnout fyzika´lneˇ realisticˇteˇjˇs´ıch stav˚u.
Rozd´ıl mezi relaxovany´mi a nerelaxovany´mi hodnotami lze videˇt naprˇ. v [14,15,32].
Tabulka 2.3: Druhy optimalizace Abinitu ovla´dane´ prˇes parametr optcell. Rozsah optcell 4-9
ma´ sva´ omezen´ı popsana´ podrobneˇ v manua´lovy´ch stra´nka´ch projektu.
Parametr Funkce
optcell 0 Relaxace iontovy´ch pozic uvnitrˇ atomove´ ba´ze.
optcell 1 Optimalizace objemu (meˇn´ı se jen objem ba´ze tj. parametr acell)
optcell 2 Plna´ optimalizace struktury (tj. zmeˇny parametru rprim).
optcell 4-9 Relaxace prob´ıhaj´ıc´ı pouze na vybrany´ch osa´ch.
Neˇktere´ typy relaxacˇn´ıch procedur jsou take´ implementova´ny v programove´m ko´du Ab-
init, vcˇetneˇ relaxac´ı iontovy´ch pozic, kdy mu˚zˇeme volit, ktere´ ionty budou relaxova´ny a ktere´
ne (pomoc´ı parametru iatfix). Tabulka 2.3 obsahuje jejich strucˇny´ prˇehled5. V neˇktery´ch
prˇ´ıpadech vsˇak mohou by´t vyzˇadova´ny mnohem komplikovaneˇjˇs´ı relaxace nezˇ je program
Abinit schopen realizovat6. Bylo tedy nutno napsat programovou proceduru meˇn´ıc´ı primi-
tivn´ı translacˇn´ı vektory podle Helmanova-Feynmanova tenzoru napeˇt´ı poskytovane´ho Ab-
initem tak, aby byly splneˇny zadane´ relaxacˇn´ı podmı´nky. Tato procedura byla napsa´na ve
5Lze relaxovat i na prˇedem zadane´ napeˇt´ı pomoc´ı vstupn´ıho parametru strtarget.
6Naprˇ.: relaxace umozˇnˇuj´ıc´ı Poissonovu kontrakci prˇi jednoose´ deformaci a relaxaci iontovy´ch pozic ve
smykovy´ch rovina´ch v prˇ´ıpadech, kdy nejsou vektory definuj´ıc´ı bunˇku na sebe kolme´.
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skriptovac´ım jazyce Perl a je schopna prova´deˇt relaxace podle te´meˇrˇ libovolny´ch pozˇadavk˚u
uzˇivatele.
Postup programu je na´sleduj´ıc´ı: Nejprve mus´ı by´t uzˇivatelem definova´n tenzor napeˇt´ı
σkij uda´vaj´ıc´ı vy´sledne´ hodnoty tenzoru napeˇt´ı po skoncˇen´ı relaxacˇn´ıho procesu (v prˇ´ıpadeˇ
hleda´n´ı rovnova´zˇne´ho stavu budou mı´t vsˇechny slozˇky nulove´ hodnoty). Od tohoto tenzoru
mus´ı by´t odecˇten tenzor σvij z´ıskany´ z Abinitu, ktery´ na´m da´va´ aktua´ln´ı hodnoty napeˇt´ı ve
strukturˇe. Takto dostaneme tenzor ∆σij obsahuj´ıc´ı na´mi pozˇadovane´ zmeˇny napeˇt´ı:
∆σij = σ
k
ij − σvij (i, j = 1, 2, 3). (2.1)
Nove´ translacˇn´ı vektory rn pak vypocˇteme podle vztahu
rn = Ĵ · r(n−1), (2.2)
kde tenzor Ĵ spocˇteme takto:
Jij = ∆σij · seij + δij. (2.3)
δij je Croneckerovo delta. Pomoc´ı koeficientu s
e
ij je ovla´da´na rychlost konvergence a lze rˇ´ıci,
zˇe jsou u´meˇrne´ odpov´ıdaj´ıc´ım slozˇka´m tenzoru elasticke´ poddajnosti.
Nove´ translacˇn´ı vektory r jsou programem zapsa´ny do vstupn´ıho souboru a na´sledneˇ se
spust´ı vy´pocˇet pro takto pozmeˇneˇnou strukturu. Tento postup se opakuje, dokud nejsou
splneˇny konvergencˇn´ı podmı´nky7 pro jednotlive´ slozˇky tenzoru napeˇt´ı, nebo nebude dosazˇen
maxima´ln´ı pocˇet iterac´ı. Takto napsany´ program tedy umozˇnˇuje relaxace na jake´koliv prˇedem
stanovene´ napeˇt´ı za prˇedpokladu, zˇe jej lze v dane´m krystalu dosa´hnout a lze jej pouzˇ´ıvat pro
libovolnou strukturu. Kompletn´ı skript je k dispozici na CD prˇ´ıloze pod na´zvem relaxacˇn´ı
skript.pl. Jeho strucˇny´ princip je take´ schematicky naznacˇen v obr. 2.1.
7Ve vy´pocˇtech uva´deˇny´ch v te´to pra´ci byla hodnota konvergence nastavena na ±(50÷ 100)MPa
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Zadání požadovaného napěťového tenzoru.
Načtení tenzoru napětí vypočteného Abinitem pro 
aktuální strukturu.
Vypočtení rozdílu mezi jednotlivými složkami 
získaných tenzorů.
Vypočtené rozdíly složek tenzorů jsou vynásobeny 
konvergenčními parametry a je spočtena 
transformační matice (Jacobián).
Získání nových translačních vektorů násobením  a 
předchozích transl. vektorů. transformační maticí
Obra´zek 2.1: Schematicke´ zna´zorneˇn´ı principu relaxacˇn´ıho skriptu. V obra´zku jsou take´ uvedena
jme´na promeˇnny´ch a jme´na jednotlivy´ch procedur.
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Kapitola 3
Pocˇ´ıtane´ mechanicke´ charakteristiky
Hlavn´ım c´ılem te´to pra´ce je vy´pocˇet vybrany´ch pruzˇnostn´ıch charakteristik slitiny NiTi.
Jedna´ se zejme´na o elasticke´ konstanty Cijkl, objemovy´ modul pruzˇnosti B, Young˚uv modul
pruzˇnosti E a teoreticke´ pevnosti ve smyku τ id, ve vsˇesmeˇrove´m nama´ha´n´ı σidhyd a jednoose´m
tahu σidi . Prezentovane´ teoreticke´ pevnosti prˇi jednoose´ a zvla´sˇteˇ prˇi trojose´ (hydrostaticke´)
deformaci vsˇak nezohlednˇuj´ı mozˇnost, zˇe v krystalu dojde k urcˇity´m nestabilita´m, jako naprˇ.
ke krystalograficke´mu smyku1 nebo vzniku dislokac´ı. V soucˇasne´ dobeˇ vsˇak nelze dislokace
pomoc´ı ab-initio metod modelovat vzhledem k omezen´ı ba´ze na maxima´ln´ı pocˇet neˇkolika
stovek atomu˚. Lze vsˇak naprˇ. pouzˇ´ıt simulace pomoc´ı semiempiricky´ch potencia´l˚u nebo mo-
lekula´rn´ı dynamiky [33–35]. Take´ porovna´n´ı s experimenta´ln´ımi hodnotami teoreticke´ pev-
nosti je obt´ızˇne´, nebot’ je velice na´rocˇne´ prove´st experiment (a to zvla´sˇteˇ pro hydrostatickou
deformaci). Nicme´neˇ se experimenty v ra´mci dostupny´ch mozˇnost´ı prova´deˇj´ı na monokrys-
talicky´ch vla´knech (tzv. whiskerech) a jejich vy´sledky lze nale´zt naprˇ. v [36, 37]. Pro NiTi
slitinu nejsou vsˇak zˇa´dne´ experimenta´ln´ı hodnoty teoreticky´ch pevnost´ı zna´my. Byly vsˇak
publikova´ny hodnoty neˇktery´ch elasticky´ch konstant a to jak experimenta´ln´ıch [38–40] tak
v teoreticky´ch [41–43]. V na´sleduj´ıc´ıch neˇkolika odstavc´ıch je strucˇneˇ popsa´n postup vy´pocˇtu
uvedeny´ch mechanicky´ch charakteristik pomoc´ı ab-initio metod.
1Pevnost ve smyku je veˇtsˇineˇ materia´l˚u vy´razneˇ nizˇsˇ´ı nezˇ pevnosti prˇi jednoosy´ch nebo trojosy´ch defor-
mac´ıch.
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3.1 Elasticke´ konstanty
Jednou z nejcˇasteˇji pouzˇ´ıvany´ch velicˇin pro popis vlastnost´ı materia´lu prˇi deformaci v elas-
ticke´ oblasti jsou elasticke´ konstanty Cijkl. Ty lze z´ıskat pomoc´ı experimenta´ln´ıch meˇrˇen´ı uve-
deny´ch naprˇ. v pra´ci [44,45] nebo take´ pomoc´ı jizˇ zmı´neˇny´ch ab-initio metod. V na´sleduj´ıc´ı
kapitole je tedy uveden jejich strucˇny´ popis.
3.1.1 Zobecneˇny´ Hook˚uv za´kon
Prˇi popisu elasticky´ch konstant Cijkl lze vyj´ıt z Hookova za´kona popisuj´ıc´ıho souvislost mezi
tenzorem napeˇt´ı a tenzorem deformace pro prˇ´ıpad maly´ch deformac´ı [46–48]. Kazˇda´ ze sˇesti
slozˇek tenzoru napeˇt´ı je linea´rn´ı funkc´ı sˇesti slozˇek tenzoru deformace2
τij = Cijklεkl. (3.1)
Tak dosta´va´me sˇest neza´visly´ch linea´rn´ıch rovnic. Leva´ strana rovnice je tenzorem druhe´ho
rˇa´du a protozˇe k, l jsou indexy scˇ´ıtac´ımi a εkl je take´ tenzorem druhe´ho rˇa´du, je Cijkl
tenzorem cˇtvrte´ho rˇa´du. Z rovnice (3.1) je videˇt, zˇe tenzor Cijkl mus´ı by´t jak v indexech
i a j, tak v indexech k a l symetricky´.
Tenzor Cijkl je take´ symetricky´ vzhledem k za´meˇneˇ prvn´ı dvojice index˚u s druhou, tj.
plat´ı
Cijkl = Cklij. (3.2)
Touto u´pravou lze sn´ızˇit pocˇet neza´visly´ch elasticky´ch koeficient˚u na 21. Konstanty Cijkl
lze zapsat pomoc´ı Voigtova za´pisu, ve ktere´m prvn´ı a druhou dvojici index˚u nahrad´ıme
jedn´ım indexem podle na´sleduj´ıc´ıho pravidla: za prˇedpokladu, zˇe i = j, k = l p´ıˇseme jen
i a k (naprˇ. C1122 = c12)
3 a pro prˇ´ıpad kdy i 6= j bude zapsany´ index roven zby´vaj´ıc´ımu
cˇ´ıslu posloupnosti zveˇtsˇene´mu o hodnotu 3 (naprˇ. C1233 = c63, C3123 = c54). Pomoc´ı takto
zapisovany´ch elasticky´ch koeficient˚u, tenzoru deformace a tenzoru napeˇt´ı mu˚zˇeme Hook˚uv
za´kon zapsat [46] ve tvaru
τi = cijεj (3.3)
2Tenzor obsahuje sˇest neza´visly´ch slozˇek protozˇe plat´ı: τij = τji, jedna´ se tedy o symetricky´ tenzor
druhe´ho rˇa´du.
3Z d˚uvodu odliˇsen´ı od p˚uvodn´ıho za´pisu budou takto zapsane´ elasticke´ konstanty da´le oznacˇova´ny maly´mi
p´ısmeny c.
22
3.1. ELASTICKE´ KONSTANTY
nebo v maticove´m tvaru jak soustavu sˇesti neza´visly´ch rovnic takto [48]:
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
τ1
τ2
τ3
τ4
τ5
τ6
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
=
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
c11 c12 c13 c14 c15 c16
c12 c22 c23 c24 c25 c26
c13 c23 c33 c34 c35 c36
c14 c24 c34 c44 c45 c46
c15 c25 c35 c45 c55 c56
c16 c26 c36 c46 c56 c66
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
ε1
ε2
ε3
2ε4
2ε5
2ε6
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
(3.4)
Toto sche´ma odpov´ıda´ nejobecneˇjˇs´ımu prˇ´ıpadu anizotropie, ktery´ prˇ´ıslusˇ´ı krystal˚um trikli-
nicke´ soustavy. S nar˚ustaj´ıc´ımi operacemi symetrie postupneˇ klesa´ pocˇet neza´visly´ch nenu-
lovy´ch elasticky´ch konstant. Jejich pocˇet tedy prˇ´ımo za´vis´ı na pocˇtu operac´ı symetrie dane´
struktury.
3.1.2 Elasticke´ konstanty pro austenit a martenzit slitiny NiTi.
Slitina NiTi krystalizuje v martenziticke´ B19’ (monoklinicka´) a austeniticke´ B2 (kubicka´)
strukturˇe. Beˇhem prˇechodu mezi austenitickou a martenzitickou fa´z´ı mu˚zˇe slitina NiTi krys-
talizovat i v prˇechodne´ strukturˇe (R fa´zi) [49]. Jelikozˇ je vsˇak tato pra´ce zameˇrˇena prˇedevsˇ´ım
na martenzitickou a austenitickou fa´zi, nebudou prˇechodove´ struktury v te´to kapitole da´le
podrobneˇ rozeb´ıra´ny.
Struktura B2 ma´ 48 operac´ı symetrie, ktere´ redukuj´ı pocˇet nenulovy´ch elasticky´ch kon-
stant na trˇi. Rovnici (3.4) lze tedy napsat do na´sleduj´ıc´ıho tvaru [46]:
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
τ1
τ2
τ3
τ4
τ5
τ6
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
=
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
c11 c12 c12 0 0 0
c12 c11 c12 0 0 0
c12 c12 c11 0 0 0
0 0 0 c44 0 0
0 0 0 0 c44 0
0 0 0 0 0 c44
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
ε1
ε2
ε3
2ε4
2ε5
2ε6
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
. (3.5)
Z d˚uvod˚u, ktere´ budou uvedeny pozdeˇji, je zde take´ uveden tvar Hookova za´kona pro baza´lneˇ
centrovanou ortorombickou strukturu (da´le BCO). Pro tuto strukturu je pocˇet neza´visly´ch
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nenulovy´ch koeficient˚u deveˇt a Hook˚uv za´kon lze zapsat na´sledovneˇ:
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
τ1
τ2
τ3
τ4
τ5
τ6
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
=
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
c11 c12 c13 0 0 0
c12 c22 c23 0 0 0
c13 c23 c33 0 0 0
0 0 0 c44 0 0
0 0 0 0 c55 0
0 0 0 0 0 c66
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
ε1
ε2
ε3
2ε4
2ε5
2ε6
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
. (3.6)
V prˇ´ıpadeˇ monoklinicke´ struktury je pocˇet nenulovy´ch elasticky´ch konstant cij mnohem vysˇsˇ´ı
nezˇ pro kubickou strukturu a jedna´ se tedy o mnohem komplikovaneˇjˇs´ı proble´m. Monokli-
nicka´ struktura ma´ jen cˇtyrˇi operace symetrie, takzˇe oproti triklinicke´ mrˇ´ızˇce se sn´ızˇ´ı pocˇet
konstant c pouze o 8 a ne o 18 jako v prˇ´ıpadeˇ kubicke´ mrˇ´ızˇky. Hook˚uv za´kon lze pak zapsat
na´sleduj´ıc´ım vztahem [46]:
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
τ1
τ2
τ3
τ4
τ5
τ6
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
=
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
c11 c12 c13 0 0 c16
c12 c22 c23 0 0 c26
c13 c23 c33 0 0 c36
0 0 0 c44 c45 0
0 0 0 c45 c55 0
c16 c26 c36 0 0 c66
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
ε1
ε2
ε3
2ε4
2ε5
2ε6
∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
. (3.7)
3.1.3 Vy´pocˇet elasticky´ch konstant cij pouzˇit´ım ab-initio metod
Elasticke´ konstanty lze spocˇ´ıtat pomoc´ı ab-initio metod hned neˇkolika mozˇny´mi zp˚usoby.
Prvn´ım z nich je stanoven´ı prˇ´ıslusˇne´ elasticke´ konstanty na za´kladeˇ znalosti za´vislosti cel-
kove´ energie syste´mu Etot na vhodneˇ zvolene´ deformaci ε v okol´ı rovnova´zˇne´ho stavu struk-
tury4. Tento pr˚ubeˇh se na´sledneˇ prolozˇ´ı vhodny´m polynomem. Ve vy´pocˇtech v te´to pra´ci byl
pouzˇ´ıva´n polynom druhe´ho stupneˇ. Dana´ konstanta se pak spocˇte jako druha´ derivace poly-
nomu podeˇlena´ rovnova´zˇny´m objemem V0. Uvedeny´ postup se da´ popsat take´ na´sleduj´ıc´ım
vztahem
cij =
1
V0
δ2Etot
δεiδεj
. (3.8)
4Pro vsˇechny vy´pocˇty elasticky´ch modul˚u a konstant uva´deˇny´ch v te´to pra´ci byl pouzˇ´ıva´n rozsah relativn´ı
deformace ±1.5%.
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Deformaci syste´mu ε, tj. z´ıska´n´ı novy´ch translacˇn´ıch vektor˚u r odpov´ıdaj´ıc´ı deformaci potrˇe-
bne´ pro spocˇten´ı dane´ elasticke´ konstanty cij, realizujeme tak, zˇe primitivn´ı translacˇn´ı vek-
tory r0 vyna´sob´ıme patrˇicˇnou Jacobiho matic´ı. Toto lze zapsat do vztahu
r = J.r0. (3.9)
Jacobiho matice potrˇebne´ pro spocˇten´ı elasticky´ch konstant c11 a c44 vypadaj´ı na´sledovneˇ:
J c11 =

1 + ² 0 0
0 1 0
0 0 1
 (3.10)
J c44 =

1 0 0
0 1 ε
0 ε 1
 (3.11)
Obdobneˇ se ze znalosti za´vislosti energie na jednoose´ deformaci Etot(²) spocˇte i Young˚uv
modul. Jediny´ rozd´ıl oproti vy´pocˇtu c11 je pak ten, zˇe v prˇ´ıpadeˇ vy´pocˇtu Youngova modulu
E se beˇhem jednotlivy´ch krok˚u deformace umozˇnˇuje Poissonova kontrakce relaxac´ı prˇ´ıcˇny´ch
napeˇt´ı (viz. obr. 3.1).
x
x
0
x
x 0
a) b)
deformovaný stav
rovnovázný stav
zmena prurezu − Poissonova kontrakce
Obra´zek 3.1: Prova´deˇne´ jednoose´ deformace pro stanoven´ı: a) konstanty c11, b) Youngova modulu.
Veˇtsˇina ab-initio programu˚ je schopna poskytnout tenzor napeˇt´ı τi, z jehozˇ znalosti lze
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elasticke´ konstanty stanovit take´. Spocˇteme je prˇ´ımo z Hookova za´kona:
cij =
dτi
d²j
. (3.12)
V tomto prˇ´ıpadeˇ postacˇ´ı prolozˇen´ı linea´rn´ı funkc´ı jej´ızˇ smeˇrnice na´m uda´va´ dany´ modul cij.
Posledn´ı z mozˇnost´ı vy´pocˇtu elasticky´ch konstant je vyuzˇit´ı RF. V tomto prˇ´ıpadeˇ nen´ı
nutno hledat za´vislosti Etot(²), nebot’ program je schopen stanovit vsˇechny potrˇebne´ kon-
stanty. Jedina´ u´prava, ktera´ se prova´d´ı, je prˇepocˇet jednotek5.
Vsˇechny zde uvedene´ postupy stanoven´ı elasticky´ch konstant cij byly pouzˇ´ıva´ny k z´ıska´n´ı
vy´sledk˚u uva´deˇny´ch v te´to pra´ci, prˇicˇemzˇ za nejspolehliveˇjˇs´ı byl povazˇova´n postup vyuzˇ´ıvaj´ıc´ı
znalosti celkove´ energie Etot(²). Zmı´neˇny´ postup je vsˇak v neˇktery´ch prˇ´ıpadech pracneˇjˇs´ı
a proto byl cˇasto pouzˇ´ıva´n sp´ıˇse jako kontrola dat spocˇteny´ch pomoc´ı ostatn´ıch postup˚u.
3.2 Elasticke´ moduly
Pro pouzˇit´ı v praxi se velmi cˇasto pouzˇ´ıva´ naprˇ. Young˚uv E nebo objemovy´ B modul
pruzˇnosti sp´ıˇse nezˇ matice elasticky´ch konstant cij. Tyto moduly lze stanovit dveˇma zp˚usoby.
Prvn´ım je jejich vypocˇten´ı prˇ´ımo ze znalosti celkove´ matice elasticky´ch konstant cij. To vsˇak
mu˚zˇe by´t pro struktury s mensˇ´ım pocˇtem operac´ı symetrie pomeˇrneˇ komplikovane´ a take´
vy´sledne´ hodnoty modul˚u mohou by´t zat´ızˇeny veˇtsˇ´ı chybou nezˇ zp˚usob popsany´ da´le. Tento
zp˚usob spocˇ´ıva´ ve znalosti za´vislosti celkove´ energie Etot na odpov´ıdaj´ıc´ı deformaci struktury.
3.2.1 Modul objemove´ pruzˇnosti
Prˇi vy´pocˇtu modulu objemove´ pruzˇnosti B se prova´d´ı deformace beˇhem n´ızˇ docha´z´ı pouze ke
zmeˇneˇ objemu a tvar elementa´rn´ı bunˇky z˚usta´va´ zachova´n. Tuto deformaci popisujeme pa-
rametrem ν = V/V0. Deformace se obvykle vol´ı co nejmensˇ´ı, soucˇasneˇ vsˇak dostatecˇneˇ velka´,
aby chyby vznikle´ prˇi prolozˇen´ı za´vislosti Etot(ν) polynomem druhe´ho stupneˇ nemohly ovliv-
nit vy´slednou hodnotu pocˇ´ıtane´ho modulu. Popsana´ za´vislost i s polynomem je schematicky
zobrazena na obr. 3.2 a vztah pro vy´pocˇet modulu je zapsa´n na´sledovneˇ:
B =
1
V0
d2Etot
dν2
|ν=1 . (3.13)
5Pro pseudopotencia´ly typu PAW nelze vy´pocˇet pomoc´ı RF pouzˇ´ıt, protozˇe v dobeˇ psan´ı te´to pra´ce
nebyla podpora pro PAW v RF jesˇteˇ zahrnuta.
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Obra´zek 3.2: Za´vislost celkove´ energie Etot syste´mu NiTi B19’ na relativn´ım objemu ν, prolozˇena´
polynomem druhe´ho stupneˇ.
3.2.2 Young˚uv modul
Podobneˇ jako v prˇedchoz´ım prˇ´ıpadeˇ se postupuje i prˇi vy´pocˇtu Youngova modulu pruzˇnosti,
tj. stanoven´ım za´vislosti celkove´ energie syste´mu na jednoose´ deformaci v okol´ı nedeformo-
vane´ho stavu struktury. Deformaci vyja´drˇ´ıme podle vztahu: ² = (x/x0 − 1), kde x znacˇ´ı
de´lku po deformaci a x0 pocˇa´tecˇn´ı de´lku (viz. obr. 3.1). Struktura se pak necha´va´ relaxovat
pomoc´ı relaxacˇn´ı procedury tak, aby slozˇky tenzoru napeˇt´ı nabyly hodnot bl´ızky´ch nule (vy-
jma hodnoty ve smeˇru deformace), cˇ´ımzˇ umozˇn´ıme Poissonovu kontrakci. Pomoc´ı polynomu
druhe´ho stupneˇ pro za´vislost Etot(ε) lze pak stanovit velikost Youngova modulu E ze vztahu
E =
1
V0
d2Etot
d²2
|²=0. (3.14)
3.3 Teoreticke´ pevnosti
3.3.1 Teoreticka´ pevnost v tahu
Pokud je materia´l podroben tahove´ deformaci, tahove´ napeˇt´ı σ roste, azˇ v urcˇite´m bodeˇ
dosa´hne sve´ho maxima a pak klesa´6. Hodnota tahove´ho napeˇt´ı v bodeˇ maxima je pak
povazˇova´na za teoretickou pevnost materia´lu σid. Pr˚ubeˇh napeˇt´ı v za´vislosti na relativn´ım
objemu prˇi hydrostaticke´ tahove´ deformaci je zobrazen na obr. 3.3.
6Hodnoty za maximem tahove´ho napeˇt´ı nejsou bra´ny v u´vahu, nebot’ krystal je v te´to fa´zi jizˇ nestabiln´ı.
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Obra´zek 3.3: Za´vislost hydrostaticke´ho napeˇt´ı na relativn´ım objemu ν.
Napeˇt´ı v modelovane´ strukturˇe prˇi jednoose´ deformaci lze stanovit ze zmeˇn celkove´ energie
syste´mu Etot pomoc´ı vztahu
σi =
1
V0
dEtot
dε
. (3.15)
Obdobneˇ lze vyja´drˇit hydrostaticke´ napeˇt´ı jako
σhyd =
1
V0
dEtot
dν
. (3.16)
Jednotlive´ kroky deformace vol´ıme tak, aby funkce Etot(ε) meˇla dostatecˇneˇ hladky´ pr˚ubeˇh,
aproximovatelny´ vhodnou funkc´ı.
3.3.2 Teoreticka´ pevnost ve smyku
Prˇi smykove´ deformaci se po sobeˇ posouvaj´ı krystalograficke´ roviny, jejichzˇ posun v˚ucˇi sobeˇ
oznacˇme l (viz. obr. 3.4). Velikost teoreticke´ smykove´ pevnosti τ id pak za´vis´ı na maxima´ln´ı
hodnoteˇ gradientu za´vislosti Etot(l) a jej´ı hodnoty jsou ve veˇtsˇineˇ prˇ´ıpad˚u mnohem mensˇ´ı
nezˇ hodnoty tahove´ pevnosti. To je da´no t´ım, zˇe energie resp. maxima´ln´ı gradient energie
potrˇebny´ ke vza´jemne´mu posunut´ı dvou rovin je mensˇ´ı nezˇ v prˇ´ıpadeˇ dosazˇen´ı idea´ln´ı pev-
nosti v tahu, kdy krystal prˇesta´va´ existovat. Prˇi smyku nedocha´z´ı k rozpadu krystalu a prˇi
posuvu rovin v˚ucˇi sobeˇ o parametr a0 je na konci smykove´ deformacˇn´ı dra´hy stejna´ struktura
jako na jej´ım pocˇa´tku. V neˇktery´ch prˇ´ıpadech je deformacˇn´ı dra´ha nejednoznacˇna´ a je tedy
nutno hledat jej´ı nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı tvar pomoc´ı minimalizace celkove´ energie syste´mu [50].
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Take´ je nutno umozˇnit, za u´cˇelem dosazˇen´ı rea´lneˇjˇs´ıho fyzika´ln´ıho stavu, relaxaci iontovy´ch
pozic ve smykovy´ch rovina´ch. Smykove´ napeˇt´ı mu˚zˇeme stanovit podle vztahu
τ =
h
V0
dEtot
dl
, (3.17)
kde h je mezirovinna´ vzda´lenost. Ab-initio simulace zaby´vaj´ıc´ı se proble´my smykovy´ch pev-
nost´ı lze nale´zt naprˇ. v prac´ıch [14, 15, 32, 50], ve ktery´ch je take´ mozˇno porovnat rozd´ıl
mezi relaxovany´mi a nerelaxovany´mi iontovy´mi pozicemi beˇhem jednotlivy´ch deformacˇn´ıch
krok˚u.
v základním stavu
jednotlivé kroky deformace
atomové pozice atomové pozice ve smyku
a
h
(pro smýkanou rovinu)
l 0
Obra´zek 3.4: Schematicke´ zna´zorneˇn´ı smyku ve strukturˇe.
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Kapitola 4
Nitinol – slitina s pameˇt’ovy´m efektem
4.1 Pameˇt’ovy´ efekt
Slitiny s pameˇt’ovy´m efektem (da´le jen SMA – z anglicke´ho prˇekladu
”
Shape Memory
Alloys“) byly objeveny v roce 1951 na slitineˇ Au-Cd [51], nicme´neˇ tento materia´l nevzbudil
prˇ´ıliˇs velkou pozornost ve veˇdecke´ verˇejnosti. V na´sleduj´ıc´ıch letech byla objevena dalˇs´ı SMA
slitina: In-Tl [52]. Skutecˇny´ za´jem o SMA slitiny lze vsˇak datovat azˇ od roku 1963 kdy byla
publikova´na pra´ce [53] pojedna´vaj´ıc´ı o slitineˇ NiTi. Od te´ doby zaznamenaly SMA slitiny
prudky´ rozvoj, nebot’ jizˇ zmı´neˇny´ pameˇt’ovy´ efekt nasˇel uplatneˇn´ı v cele´ rˇadeˇ pr˚umyslovy´ch
odveˇtv´ı – ve stroj´ırenstv´ı [54], mechatronice [55–57], medic´ıneˇ [58], geologii [59] a pod.
Slitiny s pameˇt’ovy´m efektem (SMA) se po plasticke´ deformaci (naprˇ. ohnut´ı) zahrˇa´t´ım
samovolneˇ navracej´ı do p˚uvodn´ıho geometricke´ho tvaru. Tento efekt mu˚zˇe by´t but’ jedno-
cestny´ [49] nebo dvoucestny´ [60–62]. V naproste´ veˇtsˇineˇ se vsˇak vyuzˇ´ıva´ efekt jednocestny´
prob´ıhaj´ıc´ı prˇi transformaci z martenzitu na austenit. U dvoucestne´ho prob´ıha´ efekt za-
chova´n´ı tvarove´ pameˇti i prˇi prˇechodu austenitu na martenzit. Nen´ı vsˇak prˇ´ıliˇs pouzˇ´ıva´n
v d˚usledku n´ızke´ho pocˇtu cykl˚u po ktere´m dojde k vymizen´ı tvarove´ pameˇti.
4.1.1 Jednocestny´ pameˇt’ovy´ efekt
Za´kladn´ı princip je zalozˇen na prˇechodu mezi martenzitickou a austenitickou strukturou,
ktera´ je vyvola´na vneˇjˇs´ım tepelny´m nebo silovy´m p˚usoben´ım a zejme´na faktem, zˇe martenzi-
ticka´ struktura, jenzˇ mı´va´ obvykle strukturu s nizˇsˇ´ı symetri´ı (naprˇ. monoklinickou v prˇ´ıpadeˇ
NiTi slitiny) umozˇnˇuje vytva´rˇen´ı tzv. dvojcˇatovy´ch variant. Prˇi ochlazen´ı z austeniticke´
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Obra´zek 4.1: Za´kladn´ı princip pameˇt’ove´ho efektu ve slitina´ch SMA.
fa´ze (obvykle struktura s vysoky´m pocˇtem symetri´ı, naprˇ. kubicka´) dojde k transformaci
na fa´zi martenzitickou s t´ım, zˇe geometricky´ tvar materia´lu z˚ustane nezmeˇneˇn a martenzi-
ticka´ struktura je usporˇa´da´na dome´noveˇ z jednotlivy´ch dvojcˇatovy´ch variant. Prˇi deformaci
dojde k zorientova´n´ı dvojcˇatovy´ch variant – jde o tzv. pseudoplasticitu (narozd´ıl od dis-
lokacˇn´ı plasticity). Vznikle´ usporˇa´da´n´ı za´vis´ı na symetrii krystalove´ struktury a pocˇtu rovin,
ve ktery´ch mu˚zˇe docha´zet ke dvojcˇateˇn´ı. Prˇi zpeˇtne´m ohrˇevu na austenit vsˇak z˚usta´va´ jen
jedna mozˇnost geometricke´ho tvaru a SMA slitina se tedy vrac´ı prˇi transformaci do sve´
p˚uvodn´ı geometricke´ podoby. Sche´ma jednocestne´ho pameˇt’ove´ho efektu je zobrazeno na
obr. 4.1. Prˇesny´ typ transformace mezi austenitickou a martenzitickou strukturou za´vis´ı na
typu slitiny a procentua´ln´ım zastoupen´ı jednotlivy´ch prvk˚u ve slitineˇ.
Vlastn´ı pr˚ubeˇh transformace mu˚zˇe prob´ıhat but’ prˇ´ımo: austenit ↔ martenzit nebo prˇes
tzv. prˇechodnou strukturu naprˇ.: austenit ↔ R–fa´ze ↔ martenzit. Prˇechodovy´ch struktur
mezi austenitem a martenzitem mu˚zˇe by´t cela´ rˇada jejichzˇ vy´skyt je da´n danou SMA slitinou.
Martenzitickou transformaci lze prˇi teplota´ch nad As take´ vyvolat tahovou deformac´ı.
T´ımto lze dosa´hnout relativneˇ velke´ elasticke´ deformace v porovna´n´ı s klasicky´mi materia´ly,
nebot’ se austenit prˇetransformuje na martenzit v jehozˇ strukturˇe je umozˇneˇno prˇeusporˇa´da´-
va´n´ı dvojcˇatovy´ch dome´n – tzv. pseudoplasticita. Po odlehcˇen´ı se martenzit te´meˇrˇ okamzˇiteˇ
transformuje na austenit.
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Obra´zek 4.2: Hysterezn´ı smycˇka prˇi prˇechodu austenitu na martenzit a naopak.
Dalˇs´ı pozoruhodnou vlastnost´ı SMA slitin je hysterezn´ı smycˇka vznikaj´ıc´ı prˇi prˇechodu
austenitu na martenzit a naopak. Na obr. 4.2 je zna´zorneˇna tato transformace teplotami mar-
tensit start Ms, martensit finish Mf , austenit start As a austenit finish Af a na svisle´ ose je
zna´zorneˇno procentua´ln´ı zastoupen´ı austenitu a martenzitu v za´vislosti na teploteˇ. Hystereze
se take´ objevuje prˇi strˇ´ıdave´ aplikaci tahove´ho zat´ızˇen´ı prˇi ktere´m docha´z´ı k transformaci
austenitu na martenzit a naopak.
4.1.2 Dvoucestny´ pameˇt’ovy´ efekt
U jednocestne´ho pameˇt’ove´ho efektu se tvar materia´lu zachova´va´ jen v austeniticke´ fa´zi. Je
vsˇak mozˇno tento geometricky´ tvar zachova´vat i v martenziticke´ fa´zi tzn. vytvorˇit materia´l
z dvoucestny´m pameˇt’ovy´m efektem (TWSMA – z anglicke´ho prˇekladu Two Way Shape
Memory Alloy). Avsˇak aby bylo mozˇno takovy´ materia´l z´ıskat je ho nejprve nutno tzv.
”
vytre´novat“ z jednocestne´ho SMA tak, aby po ochlazen´ı prˇesˇla slitina do preferovane´ va-
rianty martenzitu. Toho lze dosa´hnout vytvorˇen´ım napeˇt’ovy´ch pol´ı uvnitrˇ slitiny pomoc´ı
dislokacˇn´ıch konfigurac´ı a pod. Vytre´nova´n´ı lze dosa´hnout pomoc´ı: prˇesne´ deformace pod
teplotou Ms [63], nuceny´m sta´rnut´ım materia´lu [64], cyklicky´m tepelny´m zateˇzˇova´n´ım [65]
a pouzˇit´ım precipita´t˚u. Tvarovy´ efekt se zde ovla´da´ pouze zmeˇnou teploty. TWSMA byl
dosazˇen na slitina´ch Ti-Ni, Cu-Zn a Ni-Al [49].
TWSMA materia´ly maj´ı vsˇak pouze jen 1% vratnou deformaci oproti 8% v prˇ´ıpadeˇ
SMA, n´ızky´ pocˇet cykl˚u a take´ pokud se materia´lu bra´n´ı v prˇechodu (naprˇ. aplikac´ı vneˇjˇs´ıho
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napeˇt´ı) tak dvoucestna´ pameˇt’ vymiz´ı. Tyto nevy´hody bra´n´ı v jejich sˇirsˇ´ımu pouzˇit´ı. Lze je
vsˇak nale´zt naprˇ´ıklad v neˇktery´ch specia´ln´ıch pruzˇina´ch [66].
4.2 Nitinol – strucˇny´ popis a prakticke´ pouzˇit´ı
Jednou z nejpouzˇ´ıvaneˇjˇs´ıch SMA slitin, vzhledem k jejich prakticke´mu pouzˇit´ı, je nikl-
titanova´ slitina (NiTi nebo take´ Nitinol1). Jedna´ se o slitinu, kde je atomovy´ pomeˇr prvk˚u
Ni a Ti pra´veˇ2 50:50. Tato slitina se pomoc´ı ab-initio metod velice dobrˇe modeluje, nebot’
pro jej´ı vytvorˇen´ı stacˇ´ı mala´ ba´ze obsahuj´ıc´ı 2 azˇ 4 atomy podle toho, jestli modelujeme
austenit nebo martenzit. Jej´ı oblast pouzˇit´ı se nacha´z´ı zejme´na v medic´ıneˇ, kde je pouzˇ´ıva´na
na vy´robu tzv. stent˚u – trubicˇek vkla´dany´ch do mı´st zu´zˇen´ı krevn´ı tepny, za u´cˇelem jej´ıho
na´sledne´ho roztazˇen´ı (obr. 4.3), kostn´ıch implanta´t˚u a pod. Oblast pouzˇit´ı NiTi slitiny v me-
dic´ıneˇ je sˇiroka´ a to i prˇes fakt, zˇe nikl je karcinogenn´ı prvek a u urcˇite´ cˇa´sti populace vyvola´va´
alergickou reakci. To vsˇak veˇtsˇinou plat´ı jen pro prˇ´ıpady, kdy v NiTi slitineˇ dojde k oxidaci
titanu, vyvolane´ vneˇjˇs´ım napeˇt´ım, cozˇ vede k na´sledne´mu uvolneˇn´ı volny´ch atomu˚ niklu do
lidske´ho teˇla (v krevn´ım obeˇhu se nikl vyloucˇ´ı skrze ledviny ven z teˇla). V technicke´ praxi se
slitina NiTi pouzˇ´ıva´ k vy´robeˇ tzv. aktua´tor˚u, tj. mechanismu˚ pouzˇ´ıvany´ch k ovla´da´n´ı a po-
honu mechatronicky´ch zarˇ´ızen´ı [67, 68]. Zde je transformace vyvola´na strˇ´ıdavy´m ohrˇ´ıva´n´ım
(pr˚uchodem elektricke´ho proudu) a ochlazen´ım.
Obra´zek 4.3: Stent.
1Jme´no Nitinol vzniklo spojen´ım NiTi se jme´nem laboratorˇe kde byl tento materia´l objeven Naval
Ordinance Laboratory.
2V dalˇs´ım textu bude oznacˇen´ı NiTi znamenat pra´veˇ tento pomeˇr.
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B2 B19'
R - fáze
B19
austenit martenzit
kubická monoklinická
trigonální
ortorombická
přímý přechod austenitu
 do martenzitu
Obra´zek 4.4: Trˇi mozˇne´ druhy prˇechod˚u mezi austenitickou a martenzitickou fa´z´ı slitin Ni-Ti.
Pameˇt’ovy´ efekt je u NiTi slitiny zalozˇen na prˇechodu mezi monoklinickou strukturou
B19’ (martenziticka´) a kubickou strukturou B2 (austeniticka´). Tento prˇechod mu˚zˇe prob´ıhat
neˇkolika zp˚usoby: a) B2↔R↔B19’, b) B2↔B19’. Na obr. 4.4 lze nale´zt trˇi druhy prˇechodu
Ni-Ti slitin. Obsa´hly´ popis te´to slitiny lze nale´zt v [49].
Obra´zek 4.5: Struktury NiTi slitiny: a) martenziticka´ B19’ (monoklinicka´), b) austeniticka´ B2
(kubicka´). Struktura B19’ ma´ pro prˇehlednost vyznacˇeny primitivn´ı translacˇn´ı vektory r1, r2 a r3.
4.3 Dvojcˇateˇn´ı v martenziticke´ fa´zi
Jelikozˇ pameˇt’ovy´ efekt a take´ celkove´ charakteristiky martenzitu ovlivnˇuj´ı dvojcˇata, zejme´na
pak jejich hustota a orientace, je tato podkapitola veˇnova´na pra´veˇ popisu te´to vrstevne´ chyby.
Dvojcˇateˇn´ı ve strukturˇe martenzitu slitiny NiTi lze deˇlit na typ I, typ II a smı´ˇseny´ typ
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K 2’
η’
2
2K
0 1K
η
η
2
1
ϕ
s
Obra´zek 4.6: Sche´ma deformace martenzitu mezi dveˇmi variantami zobrazene´ na jednotkove´
kruzˇnici deformovane´ na elipsoid spolecˇneˇ se zobrazeny´mi elementy dvojcˇateˇn´ı K1, K2, η1, η2 a s.
(z anglicke´ho prˇekladu vy´razu
”
Compound“) [49]. Avsˇak drˇ´ıve nezˇ bude uveden rozd´ıl mezi
jednotlivy´mi typy dvojcˇateˇn´ı, je vhodne´ nejprve definovat parametry potrˇebne´ k u´plne´mu
popisu dvojcˇete. Ty se nazy´vaj´ı elementy dvojcˇateˇn´ı a je jich celkem peˇt. Prvn´ı dvojice
definuje krystalograficke´ roviny K1 a K2, kde K1 je rovina dvojcˇateˇn´ı a K2 je rovina, jej´ımzˇ
natocˇen´ım o urcˇity´ u´hel kolem pocˇa´tku sourˇadne´ho syste´mu vytvorˇ´ıme dvojcˇe (viz. obr. 4.6).
Druha´ dvojice parametr˚u prˇedstavuje krystalograficke´ smeˇry η1 a η2, kde η1 znamena´ smeˇr
smyku prˇi vytva´rˇen´ı dvojcˇete a η2 dostaneme tak, zˇe pomoc´ı norma´ly roviny K1 a smeˇru η1
definujeme rovinu, jej´ızˇ pr˚unik s rovinouK2 uda´va´ smeˇr η2. Posledn´ı velicˇinou je bezrozmeˇrny´
parametr s stanoveny´ pomoc´ı vztahu:
s = 2tgϕ, (4.1)
Pomoc´ı uvedeny´ch element˚u dvojcˇateˇn´ı deˇl´ıme jednotlive´ typy dvojcˇat takto [49]:
1. Typ I: Je charakterizova´n raciona´ln´ımi cˇ´ısly parametr˚u K1 a η2, kdezˇto parametry K2
a η1 jsou popsa´ny iraciona´ln´ımi cˇ´ısly a vznikle´ dvojcˇe je vytvorˇeno pomoc´ı operace
zrcadlen´ı v rovineˇ K1.
2. Typ II: Jedna´ se o podobny´ typ jako dvojcˇe typu I s t´ım rozd´ılem, zˇe tentokra´t maj´ı
iraciona´ln´ı hodnoty parametry K1 a η2 a raciona´ln´ı hodnoty maj´ı parametry K2 a η1.
Krystal dvojcˇete je v tomto prˇ´ıpadeˇ vytvorˇen pomoc´ı operace rotace o 180◦ kolem
vektoru η1.
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3. Typ Compound: Zde jsou vsˇechny hodnoty element˚u dvojcˇateˇn´ı tvorˇeny raciona´ln´ımi
cˇ´ısly.
Z hlediska ab-initio simulac´ı lze v dnesˇn´ı dobeˇ modelovat dvojcˇateˇn´ı bez veˇtsˇ´ıch obt´ızˇ´ı
jen pro smı´ˇseny´ typ a to pra´veˇ proto, zˇe elementy dvojcˇateˇn´ı naby´vaj´ı pro tento typ ra-
ciona´ln´ıch hodnot. Ostatn´ı typy dvojcˇat uzˇ maj´ı roviny dvojcˇateˇn´ı popsa´ny i iraciona´ln´ımi
hodnotami a vymodelova´n´ı takove´ho typu dvojcˇete si vyzˇaduje daleko veˇtsˇ´ı ba´zi nezˇ smı´ˇseny´
typ. Proto bude v te´to pra´ci veˇnova´na pozornost jen tomuto typu. V tab. 4.1 jsou uvedeny
experimenta´lneˇ pozorovane´ prˇ´ıpady dvojcˇat tohoto typu. Ostatn´ı typy dvojcˇateˇn´ı pro slitinu
NiTi lze nale´zt v [49].
Tabulka 4.1: Experimenta´ln´ı hodnoty element˚u dvojcˇateˇn´ı smı´ˇsene´ho typu slitiny NiTi [49].
K1 η1 K2 η2 s
001 100 100 001 0.23848
100 001 001 100 0.23848
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Cˇa´st II
Tv˚urcˇ´ı cˇa´st
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Kapitola 5
Vstupn´ı parametry programu
Drˇ´ıve nezˇ prˇistoup´ıme k vy´sledk˚um ab-initio simulac´ı, je nutno popsat nejd˚ulezˇiteˇjˇs´ı na-
staven´ı programu vcˇetneˇ konvergencˇn´ıch krite´ri´ı a pouzˇity´ch pseudopotencia´l˚u. Pra´veˇ jejich
volba mu˚zˇe totizˇ vy´razneˇ ovlivnit jak vy´sledne´ hodnoty celkove´ energie syste´mu, tak hodnoty
slozˇek tenzoru napeˇt´ı a dalˇs´ıch pocˇ´ıtany´ch velicˇin. V na´sleduj´ıc´ıch podkapitola´ch bude proto
uveden popis vybrany´ch parametr˚u.
5.1 Vy´beˇr pseudopotencia´love´ funkce
Na webovy´ch stra´nka´ch Abinitu je k dispozici hned neˇkolik typ˚u pseudopotencia´l˚u, ktere´
mu˚zˇeme deˇlit podle neˇkolika krite´ri´ı. Prvn´ım z nich je deˇlen´ı podle generace na norm-
konzervn´ı (typy Fritz-Haber-Institute - FHI a Troullier-Martins - TM) a typ PAW –
Projected Aqumented Waves. K dispozici jsou jesˇteˇ dalˇs´ı typy, ale ty nejsou dostupny pro
vsˇechny prvky periodicke´ soustavy a proto nebudou jizˇ da´le zminˇova´ny. Vzhledem k faktu,
zˇe na zacˇa´tku psan´ı te´to pra´ce byly dostupny jen norm-konzervn´ı pseudopotencia´ly a typ
PAW pro nikl a titan byl autory projektu vygenerova´n azˇ v jeho pr˚ubeˇhu, jsou te´meˇrˇ vsˇechny
vy´sledky spocˇteny pomoc´ı pseudopotencia´lu typu FHI. Neˇktere´ vy´sledky byly vsˇak pozdeˇji
prˇepocˇ´ıta´ny pomoc´ı PAW, aby bylo umozˇneˇno porovna´n´ı vy´sledk˚u z´ıskany´ch obeˇma typy
pseudopotencia´l˚u. V budoucnu lze ocˇeka´vat prˇechod na PAW z d˚uvodu jejich vysˇsˇ´ı prˇesnosti
a lepsˇ´ı kovergence.
Kromeˇ typu pseudopotencia´lu bylo nutno vybrat jesˇteˇ aproximaci vy´meˇnne´ a korelacˇn´ı
energie. Nejprve byla pouzˇita LDA, u n´ızˇ se vsˇak potvrdilo nadhodnocova´n´ı elasticky´ch
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modul˚u, jejichzˇ hodnoty neˇkdy mohou by´t azˇ o trˇetinu vysˇsˇ´ı nezˇ experimenta´ln´ı data [8].
Nicme´neˇ neˇktere´ prvotn´ı vy´sledky byly spocˇteny pra´veˇ pomoc´ı tohoto typu. Jelikozˇ je LDA
pro vy´pocˇet mechanicky´ch vlastnost´ı (elasticky´ch konstant a modul˚u) vybrane´ho materia´lu
nevhodna´, byl zvolen typ GGA, ktery´ jizˇ da´va´ vy´sledky v lepsˇ´ı shodeˇ s experimentem. Nao-
pak rovnova´zˇne´ mrˇ´ızˇkove´ parametry jsou u GGA zat´ızˇene´ vysˇsˇ´ı chybou nezˇ u LDA. V tab. 5.1
lze nale´zt srovna´n´ı s jiny´mi ab-initio daty pro hodnoty teoreticky´ch pevnost´ı a objemovy´ch
modul˚u pruzˇnosti pro neˇkolik experimenta´ln´ıch a hypoteticky´ch struktur slitiny NiTi. Da´le
bylo provedeno srovna´n´ı vy´sledk˚u pro cˇisty´ nikl a titan (viz. tab. 5.2).
Tabulka 5.1: Porovna´n´ı r˚uzny´ch typ˚u pseudopotencia´l˚u pro vy´pocˇty objemove´ho modulu
pruzˇnosti B a teoreticke´ pevnosti prˇi vsˇesmeˇrove´ deformaci σidhyd slitiny NiTi pro experimenta´lneˇ
oveˇrˇene´ (B2, B19 a B19’) a neˇktere´ hypoteticke´ struktury (B1, L11 a L10). Vy´sledky jsou porovna´ny
s daty spocˇteny´mi v programove´m syste´mu VASP [10].
charakteristika zp˚usob vy´pocˇtu B2 B19 B19’ B1 L11 L10
B [GPa] (VASP - PAW GGA) 164 158 132 135 141 158
B [GPa] (Abinit - TM LDA) 188 184 174 153 160 184
B [GPa] (Abinit - FHI GGA) 171 153 134 115 128 151
σidhyd [GPa] (VASP - PAW GGA) 26.6 26.7 - 21.9 24.4 26.4
σidhyd [GPa] (Abinit - TM LDA) 29.8 29.8 - 24.3 27.2 28.8
σidhyd [GPa] (Abinit - FHI GGA) - 23.9 - 18.1 22.3 21.2
5.2 Konvergencˇn´ı krite´ria
V Abinitu lze nastavit konvergenci self-konzistentn´ıch cykl˚u podle neˇkolika krite´ri´ı. Vzˇdy
vsˇak ale mus´ı by´t zada´no jen jedno, jinak program skoncˇ´ı chybovy´m hla´sˇen´ım. Nejcˇasteˇjˇs´ı
uzˇ´ıvane´ krite´rium je konvergence celkove´ energie syste´mu (parametr toldfe), ktere´ znamena´,
zˇe vy´pocˇet bude ukoncˇen, pokud dva po sobeˇ jdouc´ı rozd´ıly celkove´ energie Etot mezi jednot-
livy´mi iteracˇn´ımi kroky budou s mensˇ´ım rozd´ılem, nezˇ je zvolena´ hodnota. Krite´rium bylo
pouzˇ´ıva´no prˇi vy´pocˇtech za´kladn´ıho stavu (GS) a bylo nastavova´no na hodnotu 0.1µeV
pro vy´pocˇty elasticky´ch vlastnost´ı a na hodnotu 1.0µeV pro ostatn´ı vy´pocˇty. Ve zcela
vy´jimecˇny´ch prˇ´ıpadech bylo nastaveno na hodnoty i o neˇkolik rˇa´d˚u vysˇsˇ´ı pokud se vyskytlo
podezrˇen´ı, zˇe konvergence nen´ı v dane´m prˇ´ıpadeˇ dostacˇuj´ıc´ı.
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Tabulka 5.2: Porovna´n´ı r˚uzny´ch typ˚u pseudopotencia´l˚u pro vy´pocˇty objemove´ho modulu
pruzˇnosti B pro cˇisty´ nikl a titan. Vy´sledky jsou porovna´ny s daty spocˇteny´mi VASPem [10]
a experimenta´ln´ımi daty.
Prvek zp˚usob vy´pocˇtu B [GPa]
Ni (nemagneticky´) Abinit - TM LDA 247
Ni (nemagneticky´) Abinit - TM GGA 196
Ni (magneticky´) VASP - GGA 197
Ni (magneticky´) Abinit - TM LDA 246
Ni (magneticky´) Abinit - TM GGA 186
Ni (experiment) 186
Ti (VASP - GGA) 118
Ti (Abinit - TM LDA) 126
Ti (experiment) 105
Pokud vsˇak prova´d´ıme relaxaci struktury pomoc´ı vnitrˇn´ı procedury Abinitu, je nutno mı´t
take´ nastavene´ konvergencˇn´ı krite´rium tolmxf [Hartree/Bohr]), uda´vaj´ıc´ı maxima´ln´ı abso-
lutn´ı hodnotu s´ıly, prˇi jej´ımzˇ dosazˇen´ı se relaxace ukoncˇ´ı. Tento parametr je trˇeba uvazˇovat
pro dva typy relaxace. Prvn´ı z nich je relaxace iontovy´ch pozic (optcell=0). Druhy´ prˇ´ıpad
je relaxace translacˇn´ıch vektor˚u (optcell6=0), kde je tolmxf pouzˇito spolecˇneˇ s parametrem
strfact [Bohr2], pomoc´ı ktere´ho se prˇepocˇtou s´ıly na napeˇt´ı. V pr˚ubeˇhu vy´pocˇt˚u vsˇak vzˇdy
byla prova´deˇna prˇ´ıma´ kontrola jednotlivy´ch slozˇek tenzoru napeˇt´ı1 a tolmxf parametr byl
nastaven tak, aby relaxacˇn´ı cyklus neskoncˇil prˇ´ıliˇs brzy. Pokud tolmxf nenastav´ıme, nabude
sve´ za´kladn´ı hodnoty 5.0× 10−5 [Hartree/Bohr].
Ve vy´pocˇtech pomoc´ı GS stacˇ´ı tedy pouzˇ´ıvat na konvergenci self-konzistentn´ıch krok˚u
parametr toldfe. To vsˇak jizˇ neplat´ı pro RF vy´pocˇty, kde je potrˇeba daleko prˇesneˇjˇs´ıch
vy´sledk˚u. Zde je podle na´vod˚u k projektu doporucˇeno pouzˇ´ıvat konvergenci na residua´ln´ı
potencia´l (parametr tolvrs) nebo konvergenci vzhledem k vlnove´ funkci (parametr tolwfr).
Ve zde publikovany´ch vy´sledc´ıch (z´ıskany´ch pomoc´ı RF) byla tedy pouzˇ´ıva´na konvergence
na residua´ln´ı potencia´l s nastavenou hodnotou 1× 10−12, a to jak pro vy´pocˇet vlnove´ funkce
potrˇebne´ pro RF, tak i pro samotny´ vy´pocˇet pomoc´ı RF.
1Absolutn´ı hodnota ktere´koliv slozˇky tenzoru nesmeˇla prˇekrocˇit 100MPa. V prˇ´ıpadeˇ neˇktery´ch
proble´movy´ch relaxac´ı byly akceptova´ny i hodnoty do 200MPa.
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5.3 Nastaven´ı parametr˚u ecut a ngkpt
Dalˇs´ı d˚ulezˇite´ parametry jsou maxima´ln´ı hodnota energie rovinny´ch vln (ecut) a parametr
ngkpt vytva´rˇej´ıc´ı mrˇ´ızˇku ekvidistantn´ıch k-bod˚u v prvn´ı Brillouinoveˇ zo´neˇ. Prˇed jejich na-
staven´ım na danou hodnotu je tedy nutno udeˇlat konvergencˇn´ı testy, a zjistit jake´ hodnoty
jsou nejvhodneˇjˇs´ı. Pro tyto testy byla vybra´na austeniticka´ fa´ze slitiny NiTi. Testy vsˇak byly
komplikova´ny t´ım, zˇe se tyto dva parametry mohou vza´jemneˇ ovlivnˇovat. Proto byl vytvorˇen
graf (obr. 5.1) zobrazuj´ıc´ı za´vislost odrelaxovane´ho mrˇ´ızˇkove´ho parametru na hodnoteˇ ecut
pro vybrane´ hodnoty pocˇtu k-bod˚u, ze ktere´ho by meˇlo by´t patrno nejvhodneˇjˇs´ı nastaven´ı.
Poznamenejme vsˇak, zˇe pro neˇktere´ n´ızke´ parametry ecut a ngkpt se nepodarˇilo strukturu
odrelaxovat na pozˇadovane´ napeˇt´ı (< 100MPa). Podle zobrazeny´ch dat v obra´zku by meˇly
by´t dostacˇuj´ıc´ı na´sleduj´ıc´ı hodnoty: ecut v rozsahu (800÷ 1000) eV pro FHI a (230÷ 270)
pro PAW a ngkpt v rozsahu (123÷143) pro oba typy. Prˇesto vsˇak byly v neˇktery´ch prˇ´ıpadech
pocˇty k-bod˚u zvysˇova´ny pro dosazˇen´ı vysˇsˇ´ı prˇesnosti vy´sledk˚u.
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Obra´zek 5.1: Za´vislost odrelaxovane´ho mrˇ´ızˇkove´ho parametru na maxima´ln´ı energii rovinny´ch
vln pro dva typy pseudopotencia´l˚u a neˇkolik neˇkolik vybrany´ch nastaven´ı mrˇ´ızˇe k-bod˚u v rozsahu
od 1010 do 1616 ekvidistantneˇ rozdeˇleny´ch bod˚u.
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Kapitola 6
Strukturn´ı charakteristiky
modelovany´ch fa´z´ı slitiny NiTi
Jako prvn´ı krok prˇi ab–initio simulac´ıch bylo nejprve nutno prove´st u´plnou relaxaci studo-
vany´ch struktur na jejich rovnova´zˇny´ stav, nebot’ experimenta´ln´ı a teoreticka´ (ab-initio) data
se mohou liˇsit v d˚usledku jejich rozd´ılne´ho stanoven´ı. Tento rozd´ıl by vsˇak nemeˇl prˇekracˇovat
v´ıce nezˇ 5% relativn´ı objemove´ chyby. U´plna´ relaxace (te´zˇ optimalizace struktury) se prova´d´ı
strˇ´ıda´n´ım relaxace primitivn´ıch translacˇn´ıch vektor˚u s relaxac´ı iontovy´ch pozic. Je vsˇak
nutno poznamenat, zˇe relaxace iontovy´ch pozic se prova´d´ı pouze u slozˇiteˇjˇs´ıch struktur,
ktere´ obsahuj´ı v ba´zi v´ıce atomu˚ a ve ktery´ch jsou iontove´ pozice cˇasto vyja´drˇeny pomoc´ı
iraciona´ln´ıch cˇ´ısel. Relaxace iontovy´ch pozic byla vzˇdy realizova´na uzˇit´ım vnitrˇn´ı procedury
programu Abinit a relaxace primitivn´ıch translacˇn´ıch vektor˚u byla provedena, bud’ pomoc´ı
vnitrˇn´ı procedury obsazˇene´ v programove´m ko´du, nebo ve slozˇiteˇjˇs´ıch prˇ´ıpadech byl pouzˇit
extern´ı skript. Jako vstupn´ı parametry pro relaxaci byla v naproste´ veˇtsˇineˇ prˇ´ıpad˚u pouzˇita
experimenta´ln´ı data dostupna´ v literaturˇe.
Pro kazˇdou modelovanou strukturu slitiny NiTi byly tedy relaxova´ny strukturn´ı para-
metry, jejichzˇ hodnoty jsou shrnuty v na´sleduj´ıc´ıch podkapitola´ch. Data jsou ve veˇtsˇineˇ
prˇ´ıpad˚u porovna´na s experimenta´ln´ımi hodnotami a je take´ vypocˇtena procentua´ln´ı chyba.
V neˇktery´ch prˇ´ıpadech vsˇak experimenta´ln´ı srovna´n´ı chyb´ı, nebot’ experimenta´ln´ı data ne-
byla dostupna´. V pr˚ubeˇhu vytva´rˇen´ı te´to pra´ce byla take´ publikova´na ab-initio data, ktera´
se ty´kaj´ı translacˇn´ıch vektor˚u, elasticky´ch konstant a Youngovy´ch modul˚u [42, 69]. Proto
jsou vypocˇtene´ parametry porovna´vany i s teˇmito teoreticky´mi daty.
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6.1 Austenit
Austeniticka´ fa´ze krystalizuje v kubicke´ strukturˇe B2 (viz. obr. 4.5 v kap. 4), (prostorova´
grupa Pm3m). Lze na n´ı take´ pohl´ızˇet jako na dveˇ proste´ kubicke´ bunˇky, kdy jedna je
slozˇena z atomu˚ titanu a druha´ z atomu˚ niklu a jsou oproti sobeˇ posunuty o polovinu teˇlesove´
uhloprˇ´ıcˇky bunˇky. V tab. 6.1 jsou zobrazeny spocˇtene´ strukturn´ı parametry1 pro dva typy
pouzˇite´ pseudopotencia´love´ funkce. Z tabulky je ihned patrno, zˇe hodnoty stanovene´ pomoc´ı
PAW pseudopotencia´lu velice dobrˇe souhlas´ı s experimenta´ln´ımi daty a spocˇtena´ objemova´
chyba je mensˇ´ı nezˇ 1%. V prˇ´ıpadeˇ FHI pseudopotencia´lu je chyba lehce za hranic´ı obecneˇ
uzna´vane´ tolerance.
Tabulka 6.1: Ab-initio a experimenta´ln´ı [49] parametry struktury B2 s vypocˇtenou chybou mezi
ab-initio a experimenta´ln´ımi hodnotami.
parametr experiment ab-initio (FHI) ab-initio (PAW) chyba (FHI/PAW)
a0 (A˚) 3.02 3.07 3.01 1.8% /-0.3%
V0 (A˚
3) 27.54 29.05 27.30 5.5% /-0.9%
6.2 Martenzit
Martenziticka´ fa´ze slitiny NiTi ma´ vy´razneˇ nizˇsˇ´ı symetrii nezˇ austeniticka´, nebot’ podle
experimenta´ln´ıch dat [49] se jedna´ o monoklinickou strukturu B19’ (viz. obr. 6.1), (prostorova´
grupa P21/m). Neˇktere´ ab-initio simulace [69, 70] vsˇak potvrzuj´ı, zˇe struktura martenzitu
s nejnizˇsˇ´ı energi´ı nen´ı B19’, ny´brzˇ ortorombicka´ baza´lneˇ centrovana´ struktura B33 (neˇkdy
take´ oznacˇova´na jako BCO), kterou lze povazˇovat za specia´ln´ı prˇ´ıpad monoklinicke´ struktury.
Z tohoto d˚uvodu je tato podkapitola rozdeˇlena na dveˇ cˇa´sti, prˇicˇemzˇ prvn´ı stat’ je veˇnova´na
strukturˇe B19’ a druha´ strukturˇe B33.
6.2.1 Struktura B19’
Jedna´ se o strukturu ktera´ ma´ jeden u´hel (v te´to pra´ci znacˇen jako u´hel γ) jiny´ nezˇ 90◦. To
vy´pocˇty velice komplikuje, protozˇe se prˇi prova´deˇny´ch tahovy´ch a smykovy´ch deformac´ıch
1U takto jednoduche´ struktury se jedna´ pouze o mrˇ´ızˇkovy´ parametr.
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Obra´zek 6.1: Martenziticka´ struktura B19’ slitiny NiTi s vyznacˇeny´mi translacˇn´ımi vektory.
mus´ı bra´t v u´vahu i zmeˇna tohoto u´hlu γ(εi). Struktura ma´ take´ mensˇ´ı pocˇet operac´ı syme-
trie (celkem 4) a v krystalove´ ba´zi jsou umı´steˇny cˇtyrˇi atomy (dva pro titan a dva pro nikl),
jejichzˇ neˇktere´ pozice uvnitrˇ primitivn´ı bunˇky jsou definova´ny iraciona´ln´ımi cˇ´ısly. Mus´ı se
tedy relaxovat i vnitrˇn´ı pozice iont˚u v modelovane´ ba´zi. Je d˚ulezˇite´ poznamenat, zˇe pro tuto
strukturu relaxace iontovy´ch pozic nebyly aplikova´ny a byla pouzˇita experimenta´ln´ı data
(tab. 6.3). Du˚vod je uveden ve stati veˇnuj´ıc´ı se B33 strukturˇe. Ab-initio a experimenta´ln´ı
data pro bunˇku jsou zobrazena v tab. 6.2, ktera´ ukazuje nadhodnocova´n´ı mrˇ´ızˇkovy´ch para-
metr˚u pseudopotencia´lem FHI. Zde je objemova´ chyba jizˇ sedm procent. Jedno z mozˇny´ch
vysveˇtlen´ı souvis´ı se strukturou B33 (viz dalˇs´ı stat’).
6.2.2 Struktura B33
Pokud prˇi ab-initio simulac´ıch podrob´ıme strukturu B19’ plne´ relaxaci, kterou rozumı´me
strˇ´ıdan´ı relaxace translacˇn´ıch vektor˚u s relaxac´ı iontovy´ch pozic azˇ do te´ doby, dokud vsˇechny
slozˇky tenzoru napeˇt´ı a jednotlive´ s´ıly p˚usob´ıc´ı mezi atomy neklesnou pod pozˇadovane´ hod-
noty2, dostaneme specia´ln´ı prˇ´ıpad monoklinicke´ struktury, zobrazene´ na obr. 6.2a, kterou lze
2V prˇ´ıpadeˇ struktury B33 se jednalo o hodnoty mensˇ´ı nezˇ 100MPa pro slozˇky tenzoru napeˇt´ı a s´ıly mezi
atomy musely by´t mensˇ´ı nezˇ 10−2 eV/A˚.
49
KAPITOLA 6. STRUKTURNI´ CHARAKTERISTIKY MODELOVANY´CH FA´ZI´
SLITINY NITI
Tabulka 6.2: Ab-initio a experimenta´ln´ı [49] parametry struktury B19’ s vypocˇtenou chybou mezi
ab-initio a experimenta´ln´ımi hodnotami.
parametr experiment ab-initio (FHI) ab-initio (PAW) chyba (FHI/PAW)
a0 (A˚) 2.89 3.04 2.92 5.1% /1.1%
b0 (A˚) 4.12 4.08 4.07 -1.0% /-1.2%
c0 (A˚) 4.62 4.84 4.68 4.6% /1.2%
γ0 (
◦) 96.8 101.1 98.4 4.4% /1.3%
V0 (A˚
3) 54.63 58.6 55.00 7.2% /0.7%
Tabulka 6.3: Experimenta´ln´ı sourˇadnice [49] pozic iont˚u v ba´zi struktury B19’ slitiny NiTi. Pozice
jsou v na´sobc´ıch translacˇn´ıch vektor˚u.
atom X Y Z
Ti 0.0 0.0 0.0
Ti 0.1648 1/2 0.5672
Ni 0.6196 0.0 0.4588
Ni 0.5452 1/2 0.1084
povazˇovat za ortorombickou baza´lneˇ centrovanou s osmi atomy v ba´zi. Takto odrelaxovana´
data jsou zobrazena v tab. 6.4 a tab. 6.5. Tato data take´ potvrzuj´ı jine´ teoreticke´ vy´sledky,
ktere´ uva´deˇj´ı jako za´kladn´ı strukturu martenzitu pra´veˇ strukturu B33 [69, 70], ktera´ mu˚zˇe
by´t cha´pa´na jako martenzit obsahuj´ıc´ı dvojcˇata v rovineˇ [001]. Toto dvojcˇateˇn´ı je na obr.
6.2b vyznacˇeno plnou a prˇerusˇovanou cˇervenou cˇarou. Modrou cˇarou je vyznacˇena struktura
B33.
Tabulka 6.4: Parametry struktury B33 spocˇtene´ ab-initio. V tabulce je take´ zahrnuto srovna´n´ı
s jiny´mi dostupny´mi teoreticky´mi daty.
parametr ab-initio [69] ab-initio (FHI) chyba
a0 (A˚) 2.86 3.07 7.3%
b0 (A˚) 3.93 4.00 1.8%
c0 (A˚) 4.82 5.06 5.0%
γ0 (
◦) 106.9 107.6 0.7%
V0 (A˚
3) - 55.3 -
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Tabulka 6.5: Pozice iont˚u v atomove´ ba´zi pro B33 stanovene´ ab-initio. Pozice jsou v relativn´ıch
jednotka´ch v˚ucˇi translacˇn´ım vektor˚um popisuj´ıc´ım modelovanou strukturu.
atom X Y Z
Ti -0.0317 0.0 -0.0006
Ti 0.1965 1/2 -0.5678
Ni 0.6473 0.0 0.4550
Ni 0.5175 1/2 0.1121
Obra´zek 6.2: Struktura B33 slitiny NiTi. a) trojrozmeˇrne´ sche´ma s vyznacˇeny´mi primitivn´ımi
translacˇn´ımi vektory. b) pohled do roviny xz, v n´ızˇ jsou vyznacˇeny translacˇn´ı vektory r1 a r3.
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Obra´zek 6.3: Za´vislost celkove´ energie syste´mu na transformacˇn´ım parametru p.
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To, zˇe se jedna´ skutecˇneˇ o strukturu obsahuj´ıc´ı dvojcˇata plyne z obr. 6.2, kdy x-ova´
slozˇka translacˇn´ıho vektoru r3 mus´ı mı´t polovicˇn´ı velikost jako vektor r1 (vektor ma´ jen x-
ovou slozˇku nenulovou). Tedy aby se struktura dala vytvorˇit translac´ı ba´ze pode´l vektoru r3
v jeho p˚uvodn´ım smeˇru (tecˇkovana´ cˇervena´ sˇipka) tak i ve smeˇru zmeˇneˇne´m o dvojna´sobnou
hodnotu u´hlu δ = γ − 90 ◦ (tj. u´hlu ktery´ vektor r3 sv´ıra´ s osou z za prˇedpokladu, zˇe vektor
r1 je totozˇny´ s osou x), jak naznacˇuje cˇa´rkovana´ cˇervena´ sˇipka. Tyto slozˇky naby´vaj´ı podle
spocˇteny´ch ab-initio dat hodnot: r3(x) = 1.5270 a r1(x) = 3.0695. Jejich pod´ıl r3(x)/r1(x)
vede k vy´sledku 0.4974 (chyba 1%).
Na obr. 6.3 je uveden pr˚ubeˇh celkove´ energie syste´mu prˇi transformaci z B19’ do B33.
Transformacˇn´ı dra´ha je linea´rn´ı interpolac´ı mezi obeˇma strukturami popsanou parametrem p
tak, zˇe pro B19’ p = 0 a pro B33 p = 1. Jak je patrno z obra´zku, nen´ı mezi obeˇma strukturami
zˇa´dne´ loka´ln´ı maximum. Vysky´ta´ se tedy ota´zka, jaky´m zp˚usobem vytvorˇit ba´zi, aby nedosˇlo
beˇhem plne´ relaxace k transformaci do struktury B33. Jeden z mozˇny´ch zp˚usob˚u je popsa´n
v pracech [41, 70]. Jedna´ se o postup kdy, je pozmeˇneˇn zdrojovy´ ko´d programu (v tomto
prˇ´ıpadeˇ VASPu) tak, aby beˇhem relaxace zachova´val konstantn´ı hodnotu u´hlu3 γ. Aby vsˇak
tuto u´pravu bylo mozˇne´ prove´st i v jiny´ch ko´dech je nutna´ znalost programovac´ıho jazyku
Fortran a take´ struktury zdrojovy´ch ko´d˚u dane´ho programu. Proto byl v te´to pra´ci zvolen
odliˇsny´ prˇ´ıstup, ktery´ se snazˇ´ı strukturu B19’ zachovat tak, zˇe se relaxuj´ı pouze translacˇn´ı
vektory a iontove´ pozice se ponecha´vaj´ı na experimenta´lneˇ nameˇrˇeny´ch pozic´ıch.
Experimenta´lneˇ vsˇak pozorujeme jako za´kladn´ı strukturu B19’ (nikoliv B33). Jedno
z mozˇny´ch vysveˇtlen´ı je, zˇe B33 mu˚zˇe by´t nestabiln´ı v˚ucˇi residua´ln´ım napeˇt´ım vznikly´m
v materia´lu po jeho ochlazen´ı na teplotu martenzitu [69]. Podle pra´ce [41] lze B19’ stabili-
zovat aplikova´n´ım smykove´ho napeˇt´ı.
6.3 Prˇechodne´ fa´ze
Jak jizˇ bylo zmı´neˇno v kapitole pojedna´vaj´ıc´ı o slitineˇ NiTi, je neˇkolik zp˚usob˚u jak se mu˚zˇe
austenit transformovat na martenzit. Pokud pomineme prˇ´ımy´ prˇechod, mu˚zˇe slitina NiTi
krystalizovat beˇhem transformace mezi austenitem a martenzitem prˇes trigona´ln´ı strukturu,
cˇasto oznacˇovanou jako R-fa´ze. Dalˇs´ı z prˇechodny´ch fa´z´ı je struktura B19 zobrazena´ na
obr. 6.4. Ta vsˇak podle pra´ce [49] se mu˚zˇe vyskytovat u Ni-Ti slitin pouze v prˇ´ıpadeˇ zˇe se
3U´hel γ byl nastaven na experimenta´lneˇ pozorovanou hodnotu 97.78◦.
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jedna´ o slitinu NiTiCu. Nicme´neˇ byla zde uvazˇovana´ jako hypoteticka´ struktura slitiny NiTi.
Spocˇtena´ ab-initio data pro translacˇn´ı vektory jsou zobrazena v tab. 6.6 spolecˇneˇ s dalˇs´ımi
teoreticky´mi daty. Iontove´ pozice jsou zobrazeny v tab. 6.74. Prˇi porovna´n´ı zde prezento-
vany´ch ab-initio dat s dalˇs´ımi dostupny´mi teoreticky´mi daty lze opeˇt videˇt, zˇe objemova´
chyba mı´rneˇ prˇekracˇuje hodnotu 5% pro pseudopotencia´ly FHI, zat´ımco pro typ PAW je ve
dobre´ shodeˇ.
Obra´zek 6.4: Struktura B19.
Tabulka 6.6: Spocˇtena´ ab-initio data spolecˇneˇ s dalˇs´ımy teoreticky´mi daty [41] pro strukturu B19
spolu s vypocˇtenou chybou.
parametr experiment ab-initio (FHI) ab-initio (PAW) chyba (FHI/PAW)
a0 (A˚) 4.59 4.62 4.61 0.7% /0.4%
b0 (A˚) 4.12 4.27 4.22 3.6% /2.4%
c0 (A˚) 2.9 2.94 2.79 1.4% /-3.8%
V0 (A˚
3) 54.67 57.89 54.4 5.9% /-0.5%
4Nejveˇtsˇ´ı s´ıla p˚usob´ıc´ı mezi atomy po relaxaci byla mensˇ´ı nezˇ 10−2 eV/A˚
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Tabulka 6.7: Pozice iont˚u v atomove´ ba´zi pro B19 stanovene´ pomoc´ı ab-initio vy´pocˇt˚u. Pozice
jsou v relativn´ıch jednotka´ch v˚ucˇi translacˇn´ım vektor˚um (viz. tab. 6.6) popisuj´ıc´ım modelovanou
strukturu.
atom X Y Z
Ti 0.0276 0.0 0.0
Ni 0.4903 0.0 1/2
Ni 0.1219 1/2 1/2
Ti 0.5843 1/2 0.0
6.4 Zhodnocen´ı relevantnosti vypocˇteny´ch strukturn´ıch
parametr˚u slitiny NiTi
Vy´sledne´ porovna´n´ı experimenta´ln´ıch a spocˇteny´ch ab-initio dat ukazuje na jejich dobrou
shodu. V jednom prˇ´ıpadeˇ sice byla objemova´ chyba vysˇsˇ´ı nezˇ 5% (u struktury B19’), avsˇak
tento rozd´ıl mu˚zˇe by´t zp˚usoben skutecˇnost´ı, zˇe takto usporˇa´dane´ atomy maj´ı tendeci re-
laxovat na strukturu B33. Tato obecna´ shoda opravnˇuje pouzˇit´ı dany´ch pseudopotencia´l˚u
a zvolene´ho nastaven´ı pro vy´pocˇty dalˇs´ıch charakteristik slitiny NiTi. Prˇi porovna´n´ı pseu-
dopotencia´l˚u typu FHI a PAW je patrno, zˇe pomoc´ı PAW se dosahuje prˇesneˇjˇs´ıch vy´sledk˚u
predikce strukturn´ıch dat nezˇ pomoc´ı FHI.
54
Kapitola 7
Teoreticke´ mechanicke´ charakteristiky
slitiny NiTi
Hlavn´ı vy´sledky te´to pra´ce prˇedstavuj´ı mechanicke´ charakteristiky r˚uzny´ch struktur slitiny
NiTi, ktere´ byly podrobneˇ diskutova´ny v prˇedesˇle´ kapitole. Pocˇ´ıtane´ charakteristiky lze rˇadit
do dvou za´kladn´ıch kategori´ı. Prvn´ı z nich jsou vy´pocˇty elasticky´ch charakteristik a druhou
jsou norma´love´ a smykove´ teoreticke´ pevnosti.
7.1 Elasticke´ konstanty
Elasticke´ konstanty charakterizuj´ı elasticke´ vlastnosti materia´lu v okol´ı rovnova´zˇne´ polohy,
ktere´ bylo voleno v rozmez´ı ±1.5% relativn´ı deformace (plat´ı pouze pro vy´pocˇty pomoc´ı
GS). Mensˇ´ı interval by mohl, prˇi zvoleny´ch konvergencˇn´ıch krite´ri´ıch programu, vna´sˇet chybu
do z´ıskane´ funkce Etot(ε) a vysˇsˇ´ı by se uzˇ nemusel nacha´zet v oblasti kde prˇedpokla´da´me
linea´rn´ı pr˚ubeˇh za´vislosti τi(ε). Vyhodnocova´n´ı bylo prova´deˇno ze znalosti za´vislosti celkove´
energie syste´mu na prˇ´ıslusˇne´ deformaci. Pomoc´ı GS vy´pocˇt˚u byly vsˇak stanoveny jen neˇktere´
elasticke´ konstanty (viz. tab. 7.1) slouzˇ´ıc´ı sp´ıˇse jen ke kontrole vy´pocˇt˚u, nebot’ naprosta´
veˇtsˇina vy´sledk˚u byla spocˇtena pomoc´ı RF vy´pocˇt˚u.
Elasticke´ konstanty byly spocˇteny pro vsˇechny struktury popsane´ v prˇedchoz´ı kapitole
kromeˇ prˇechodne´ struktury B19. Vy´sledky jsou uvedeny v tab. 7.1 spolu s dostupny´mi ex-
perimenta´ln´ımi daty. Uvedena´ tabulka obsahuje i elasticke´ konstanty spocˇtene´ programem
VASP pomoc´ı GS [41]. Lze pozorovat, zˇe elasticke´ konstanty C11, C22 a C33 spocˇtene´ pomoc´ı
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GS a RF vy´pocˇt˚u programem Abinit jsou v dobre´ shodeˇ. To ukazuje opra´vneˇnost pouzˇit´ı
RF programem Abinit pro vy´pocˇet elasticky´ch konstant. Take´ srovna´n´ı dat publikovany´ch
v [41] a zde prezentovany´ch nen´ı zat´ızˇeno veˇtsˇ´ı chybou nezˇ 10% s vy´jimkou konstant c55
pro B19’ a c13, c23, c55a c66 pro B33 v jejichzˇ prˇ´ıpadeˇ je odchylka poneˇkud vysˇsˇ´ı. Prˇi srovna´n´ı
prezentovany´ch (Abinit) dat s dostupny´mi experimenta´ln´ımi je patrna dobra´ shoda pro kon-
stanty C11 a C12, kde chyba nen´ı veˇtsˇ´ı nezˇ 10%. To uzˇ nelze tvrdit pro konstantu C44 ktera´
naby´va´ pro strukturu B2 poneˇkud vysˇsˇ´ıch hodnot (chyba 25%) a hlavneˇ pro strukturu B19’,
kde se experimenta´ln´ı a ab-initio hodnoty liˇs´ı o trojna´sobek. Zde vsˇak pravdeˇpodobneˇ nelze
srovna´vat prˇ´ımo s experimenta´ln´ımi hodnotami C44, ale sp´ıˇse s hodnotami C55, nebot’ prˇi ex-
perimenta´ln´ım meˇrˇen´ı na polykrystalu nelze prˇesneˇ urcˇit hodnoty C44, C55 nebo C66. Da´le lze
ocˇeka´vat, zˇe experimenta´ln´ı vy´sledky jsou nameˇrˇeny na polykrystalu obsahuj´ıc´ım dvojcˇata
a ab-initio hodnoty jsou spocˇteny pro model monokrystalu ktery´ dvojcˇata neobsahuje. Pra´veˇ
absence dvojcˇat u teoreticky´ch hodnot by mohla vysveˇtlovat vysˇsˇ´ı elasticke´ konstanty.
Tabulka 7.1: Vypocˇ´ıtane´ hodnoty elasticky´ch konstant [71] pro martenzitickou (B19’ a B33) a aus-
tenitickou strukturu (B2) pomoc´ı GS a RF vy´pocˇt˚u. Data jsou pro srovna´n´ı doplneˇna o dostupna´
teoreticka´ [41] (oznacˇena jako GS - VASP) a experimenta´ln´ı [39] data .
El. konst. [GPa] C11 C22 C33 C12 C13 C23 C44 C55 C66 C25 C35 C15 C46
B19’ (RF) 188 231 245 122 89 108 77 45 90 -10 25 14 -12
B33 (RF) 166 255 268 137 75 98 81 36 108 -0.7 3.6 -1.7 -0.7
B2 (RF) 190 - - 136 - - 50 - - - - - -
B19’ (GS) 198 247 242 - - - - - - - - - -
B19’ (GS-VASP) 200 241 223 125 99 129 77 21 76 -9 27 4 -4
B33 (GS) 175 238 267 - - - - - - - - - -
B33 (GS-VASP) 191 231 247 134 96 137 91 6 83 0 -5 2 0
B2 (GS-VASP) 138 - - 169 - - 40 - - - - - -
B19’ (ex.) 170 - - 135 - - 22 - - - - - -
B2 (ex.) 180 - - 150 - - 40 - - - - - -
Dalˇs´ı, za´veˇr ktery´ je mozˇno vycˇ´ıst z tab. 7.1, se ty´ka´ struktury B33. Tato struktura
byla modelova´na jako monoklinicka´ a pocˇet spocˇteny´ch elasticky´ch konstant je tedy trˇina´ct.
Posledn´ı cˇtyrˇi konstanty jsou vsˇak velice bl´ızke´ nule a lze je povazˇovat za nulove´. Pocˇet
nenulovy´ch elasticky´ch konstant se tedy sn´ızˇ´ı na deveˇt, jezˇ prˇ´ıslusˇ´ı pra´veˇ ortorombicke´
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strukturˇe. Tyto za´veˇry potvrzuj´ı, zˇe modelovanou strukturu B19’ podrobenou plne´ rela-
xaci lze povazˇovat za strukturu ortorombickou baza´lneˇ centrovanou. Elasticke´ konstanty cij
spocˇtene´ programem Abinit byly prezentova´ny v pra´ci [71].
7.2 Moduly pruzˇnosti
Prˇi jednosmeˇrne´ deformaci byl materia´l relaxova´n mezi jednotlivy´mi deformacˇn´ımi kroky
tak, aby hodnoty prˇ´ıcˇny´ch napeˇt´ı na smeˇr deformace a napeˇt´ı smykova´ naby´valy hodnot
bl´ızke´ nule (< 100MPa, neˇkdy < 50MPa). Relaxacˇn´ı procedura byla realizova´na extern´ım
skriptem, nebot’ zde jizˇ nesˇlo pouzˇ´ıt vnitrˇn´ı proceduru Abinitu pro relaxaci translacˇn´ıch
vektor˚u. Dalˇs´ı pocˇ´ıtanou velicˇinou byl modul objemove´ pruzˇnosti B, jehozˇ vy´pocˇet bylo
nutno prova´deˇt tak, aby tenzor napeˇt´ı meˇl vsˇechny norma´love´ slozˇky stejne´ (hydrostaticky´
tlak) a smykove´ slozˇky byly nulove´1. Jedna´ se tedy o objemovy´ modul pruzˇnosti spocˇteny´
podle Reusse [72].
Spocˇtene´ hodnoty Youngova modulu E a modulu objemove´ pruzˇnosti B pro studovane´
struktury jsou uvedeny v tab. 7.2. Pro vsˇechny struktury kromeˇ B2 jsou u Youngova modulu
zaznamena´ny smeˇry deformace. Tabulka take´ zahrnuje dostupna´ experimenta´ln´ı data. Pokud
provedeme porovna´n´ı elasticky´ch modul˚u pruzˇnosti pro austenitickou fa´zi tak mu˚zˇeme videˇt
shodu mezi ab-initio daty a experimentem. Prˇi porovna´n´ı modul˚u pro martenzitickou fa´zi
vsˇak lze videˇt znacˇny´ rozd´ıl mezi teoreticky´mi daty a experimentem. Tento rozd´ıl vsˇak
bude podrobneˇji diskutova´n v kapitole 8. Posledn´ı uvedene´ vy´sledky v tabulce jsou hodnoty
objemove´ho modulu pruzˇnosti B, ktere´ jsou v dobre´ shodeˇ s experimentem.
Tabulka 7.2: Hodnoty Youngova modulu a modulu objemove´ pruzˇnosti pro studovane´ struktury.
Data jsou take´ doplneˇny o experimenta´ln´ı hodnoty [73].
struktura E100 [GPa] E010 [GPa] E001 [GPa] B [GPa]
B19’ (FHI - GGA) 96 124 126 137
B19 (FHI - GGA) 71 138 95 153
B2 (FHI - GGA) 72 72 72 155
B19’ (ex.) (rozsah 30÷50) 142
B2 (ex.) 68 68 68 145
1V kazˇde´m deformacˇn´ım kroku docha´zelo ke zmeˇneˇ u´hlu γ v d˚usledku relaxace prˇi hydrostaticke´m zat´ızˇen´ı.
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V prˇ´ıpadech jednoduchy´ch struktur (naprˇ. kubicky´ch) lze Young˚uv modul pruzˇnosti jed-
nodusˇe spocˇ´ıtat i ze znalosti elasticky´ch konstant2. Pro strukturu B2 mu˚zˇeme tedy tento
modul vyja´drˇit ze znalosti konstant C11 a C12 podle vztahu
E100 =
(C11 − C12)(C11 + 2C12)
C11 + C12
. (7.1)
Po dosazen´ı vyjde E100 = 76GPa, cozˇ se liˇs´ı jen minima´lneˇ od hodnoty uvedene´ v tab. 7.2.
Tato shoda na´m tedy potvrzuje dostatecˇnou prˇesnost vy´sledk˚u z´ıskany´ch pomoc´ı RF vy´pocˇt˚u.
7.3 Teoreticke´ pevnosti
Prˇi vy´pocˇtech teoreticky´ch pevnost´ı σidi v tahu, je typ deformace stejny´ jako v prˇ´ıpadeˇ
vy´pocˇt˚u pruzˇnostn´ıch charakteristik avsˇak deformace se neprova´d´ı v bl´ızkosti nedeformo-
vane´ho stavu bunˇky, ale hleda´ se inflexn´ı bod za´vislosti Etot(εi), jemuzˇ odpov´ıda´ σ
id a τ id.
Vy´pocˇet smykovy´ch teoreticky´ch pevnost´ı τ id je komplikovaneˇjˇs´ı z d˚uvodu mensˇ´ıho pocˇtu
operac´ı symetrie. Obeˇma teˇmto pevnostem jsou veˇnova´ny na´sleduj´ıc´ı stati.
7.3.1 Teoreticke´ pevnosti v tahu
Teoreticke´ pevnosti v tahu σidi shrnuje tab. 7.3. Zde nen´ı mozˇno experimenta´ln´ı srovna´n´ı
teˇchto dat z d˚uvodu jejich absence. Z tabulky plynou vysˇsˇ´ı hodnoty teoreticky´ch pevnost´ı
v jednoose´m tahu σidi a vsˇesmeˇrove´m tahu σ
id
hyd pro austenitickou fa´zi nezˇ pro martenzit.
Rozd´ıly mezi nimi vsˇak nejsou velke´. Da´le z tabulky vyply´vaj´ı vysˇsˇ´ı hodnoty teoreticke´ pev-
nosti v tahu nezˇ prˇi hydrostaticke´m nama´ha´n´ı. Zde je vsˇak nutno poznamenat, zˇe v prˇ´ıpadeˇ
tahu zpravidla docha´z´ı ke smykovy´m nestabilita´m prˇed dosazˇen´ım inflexn´ıho bodu [74],
cozˇ vede k podstatne´mu sn´ızˇen´ı hodnot teoreticke´ tahove´ pevnosti, narozd´ıl od prˇ´ıpadu
vsˇesmeˇrove´ho nama´ha´n´ı [75].
Beˇhem jednotlivy´ch deformacˇn´ıch krok˚u struktury B19’ musela by´t zohledneˇna zmeˇna
u´hlu γ. K tomu byl vyuzˇit extern´ı relaxacˇn´ı skript. Jelikozˇ zmeˇna tohoto u´hlu mu˚zˇe po-
skytnout zaj´ımava´ data o chova´n´ı struktury beˇhem deformace, byla odecˇ´ıta´na jeho hodnota
a vy´sledna´ za´vislost je uka´za´na na obr. 7.1. Je patrno zveˇtsˇova´n´ı u´hlu γ prˇi vsˇech apli-
kovany´ch tahovy´ch3 deformac´ıch kromeˇ krystalograficke´ho smeˇru 〈010〉, ve ktere´m naopak
2Lze ho spocˇ´ıtat i pro struktury s nizˇsˇ´ı symetri´ı, ale odvozen´ı je komplikovane´
3U tlakovy´ch deformac´ı bude samozrˇejmeˇ situace opacˇna´ a u´hel se bude pro tyto smeˇry zmensˇovat.
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Tabulka 7.3: Teoreticke´ pevnosti pro jednoose´ σidi a hydrostaticke´ σ
id
hyd tahove´ zat´ızˇen´ı pro mar-
tenzitickou (B19’) a austenitickou (B2) fa´zi slitiny NiTi.
struktura σid1 [GPa] σ
id
2 [GPa] σ
id
3 [GPa] σ
id
hyd [GPa]
B19’ (FHI - GGA) 19 27.5 27 22.1
B2 (FHI - GGA) 32.7 32.7 32.7 24
docha´z´ı k jeho zmensˇova´n´ı. Tento pokles lze ocˇeka´vat z d˚uvodu kolmosti smeˇru deformace
na rovinu v n´ızˇ lezˇ´ı γ. Obra´zek dokumentuje nutnost prova´deˇn´ı relaxace vzhledem k tomuto
u´hlu beˇhem deformace.
Obra´zek 7.1: Za´vislost u´hlu γ na aplikovany´ch deformac´ıch.
7.3.2 Teoreticke´ pevnosti ve smyku
Teoreticke´ smykove´ pevnosti byly vypocˇteny jen pro austenitickou strukturu B2. V te´to
strukturˇe jsou dveˇ nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı obecneˇ zna´me´ smykove´ dra´hy. Obeˇ maj´ı stejny´
krystalograficky´ smeˇr 〈111〉 a odliˇsuj´ı se krystalograficky´mi rovinami – prvn´ı rovina je {110}
a druha´ {112}. Jedna´ se o ekvivalentn´ı vyja´drˇen´ı krystalograficky´ch smeˇr˚u a rovin. Konkre´tn´ı
vyja´drˇen´ı smykovy´ch syste´mu˚ je na´sleduj´ıc´ı:[111](110) a [111](112). Oba smykove´ syste´my
jsou uka´za´ny na obr. 7.2. Beˇhem vy´zkumu te´to slitiny byl prˇida´n jesˇteˇ jeden smykovy´ syste´m
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〈001〉{100}, ktery´ vsˇak pro jeho jednoduchost nen´ı nutno zobrazovat. V teˇchto smykovy´ch
syste´mech byla modelova´na smykova´ deformace a pocˇ´ıta´no maxima´ln´ı smykove´ napeˇt´ı τmax
jako funkce mezirovinne´ vzda´lenosti γ nebo norma´love´ho napeˇt´ı σn. Nejvysˇsˇ´ı hodnota τmax
pro σn = 0 pak uda´va´ jizˇ zmı´neˇnou teoretickou smykovou pevnost τ
id
i . Z teˇchto smykovy´ch
pevnost´ı pro r˚uzne´ smykove´ syste´my byla vybra´na pevnost s nejmensˇ´ı hodnotou kterou lze
na´sledneˇ povazˇovat za teoretickou smykovou pevnost dane´ho materia´lu.
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Obra´zek 7.2: Dveˇ nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı smykove´ deformacˇn´ı dra´hy ve strukturˇe B2. Na obra´zku
jsou vyznacˇeny primitivn´ı translacˇn´ı vektory, s jejichzˇ pomoc´ı byla struktura modelova´na. Smeˇr
deformace je vyznacˇen hneˇdou prˇerusˇovanou u´secˇkou. Oblast modrˇe vysˇrafovana´ vyznacˇuje plochu,
v n´ızˇ byla hleda´na nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı deformacˇn´ı dra´ha pomoc´ı za´vislosti celkove´ energie syste´mu
Etot na y-ovy´ch a z-ovy´ch slozˇka´ch vektoru r1 (tzv. γ–plocha).
Vzhledem k tomu, zˇe nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ım smykovy´m syste´mem je 〈111〉{110}, byla
veˇnova´na nejveˇtsˇ´ı pozornost pra´veˇ jemu. Celou simulaci vsˇak komplikuje nejednoznacˇnost
smykove´ dra´hy, ktera´ nen´ı prˇ´ıma´. Podle [76] lze tuto dra´hu totizˇ rozdeˇlit na trˇi cˇa´sti. Prˇi
vy´pocˇtech popisovany´ch v te´to pra´ci byl vsˇak pro zjiˇsteˇn´ı smykove´ dra´hy ve smeˇru 〈111〉{110}
zvolen jiny´ postup, zalozˇeny´ na tzv. γ–plosˇe [77]. Prˇi tom prˇedpokla´da´me nalezen´ı de-
formacˇn´ı dra´hy ve tvaru prˇ´ımky procha´zej´ıc´ı sedlovy´m bodem a bodem nejnizˇsˇ´ı hodnoty
energie na spocˇtene´ γ–plosˇe (obr. 7.3b). Tato dra´ha se vsˇak jizˇ nenacha´z´ı v prˇ´ıme´m smeˇru
〈111〉 a prˇ´ıslusˇny´ smykovy´ syste´m bude znacˇen 〈111〉{110}∗. K tomuto postupu bylo trˇeba
spocˇ´ıtat prˇ´ıslusˇnou γ–plochu, tj. za´vislost celkove´ energie syste´mu Etot na cele´m rozsahu
vsˇech mozˇny´ch sourˇadnic y a z vektoru r1 (v obr. 7.2 je tato oblast vysˇrafova´na). Zob-
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razen´ım te´to za´vislosti je pak trojrozmeˇrny´ a vrstevnicovy´ graf, z neˇhozˇ mu˚zˇeme stanovit
hledanou nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı smykovou dra´hu. Jelikozˇ byl zkouma´n i vliv norma´love´ defor-
mace mezi rovinami smyku (vzda´lenost mezi rovinami se meˇnila v rozmez´ı ± 8%), byla tato
za´vislost stanovena i pro hodnoty mezirovinne´ vzda´lenosti odpov´ıdaj´ıc´ı krajn´ımu rozmez´ı.
Vy´sledne´ grafy uka´zaly, zˇe pravdeˇpodobna´ deformacˇn´ı dra´ha se take´ meˇn´ı jako funkce me-
zirovinne´ vzda´lenosti a tedy kazˇde´ mezirovinne´ deformaci odpov´ıda´ jina´ deformacˇn´ı dra´ha.
Ke stanoven´ı deformacˇn´ı dra´hy v pozic´ıch ± 4% byla deformacˇn´ı dra´ha aproximova´na podle
deformacˇn´ıch drah v okoln´ıch pozic´ıch.
V prˇ´ıpadeˇ smyku 〈111〉{112} je deformacˇn´ı dra´ha jednoznacˇneˇ da´na symetri´ı struktury
a nen´ı tedy nutno ji dodatecˇneˇ hledat nebo aproximovat.
Tabulka 7.4: Vy´sledne´ hodnoty teoreticke´ smykove´ pevnosti austeniticke´ fa´ze NiTi slitiny pro
nerelaxovane´ (τ idun) a relaxovane´ (τ
id
re) translacˇn´ı vektory lezˇ´ıc´ı v rovineˇ smyku [50]. Pro porovna´n´ı
jsou v tabulce take´ zahrnuty teoreticke´ hodnoty smykove´ pevnosti pro cˇisty´ nikl a titan [32].
deformace NiTi 〈111〉{110}∗ NiTi 〈111〉{112} NiTi 〈001〉{100} Ni Ti
τ idun [GPa] 5.0 14.2 31.0 6.3 4.9
τ idre [GPa] 3.6 12.0 11.5 5.1 2.8
Obra´zek 7.3: Za´vislost celkove´ energie syste´mu na hodnota´ch y a z slozˇek vektoru r1: a) 3D
graf, b) konturovy´ graf s vyznacˇenou prˇ´ımkou prˇedstavuj´ıc´ı nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı deformacˇn´ı dra´hu
v okol´ı sedlove´ho bodu (prˇ´ımka je popsa´na rovnic´ı).
Stanovene´ hodnoty pevnost´ı pro deformacˇn´ı dra´hy 〈111〉{110}∗ a 〈111〉{112} jsou zobra-
zeny v tabulce 7.4. Vy´pocˇty byly provedeny pro nerelaxovane´ a relaxovane´ translacˇn´ı vektory
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lezˇ´ıc´ı v rovina´ch smyku. Je zrˇejme´, zˇe smykova´ pevnost slitiny NiTi se mnohem v´ıce bl´ızˇ´ı
pevnosti cˇiste´ho Ti, prˇestozˇe pocˇet atomu˚ obou prvk˚u je ve slitineˇ je stejny´.
7.3.3 Za´vislost maxima´ln´ıho smykove´ho napeˇt´ı τmax na meziro-
vinne´ vzda´lenosti a norma´love´m napeˇt´ı σn
Spolecˇneˇ s vy´pocˇtem teoreticky´ch pevnost´ı τ id bylo take´ provedeno studium vlivu meziro-
vinne´ vzda´lenosti a mezirovinne´ho napeˇt´ı σn na hodnotu maxima´ln´ıho smykove´ho napeˇt´ı
τmax pro dva smykove´ syste´my: 〈111〉{110} a 〈111〉{112}.
K z´ıska´n´ı potrˇebny´ch dat je nutno prove´st danou smykovou deformaci prˇi konstantn´ı
mezirovinne´ vzda´lenosti ktera´ se bude meˇnit ve vybrane´m intervalu hodnot a s prˇedem
stanoveny´m krokem. Z kazˇde´ takto provedene´ smykove´ deformace se vybere maxima´ln´ı smy-
kova´ hodnota τmax urcˇuj´ıc´ı dane´ smykove´ napeˇt´ı nutne´ k proveden´ı smyku mezi rovinami
a na´sledneˇ se sestav´ı za´vislost τmax(ε). Z te´to za´vislosti jesˇteˇ vsˇak nelze urcˇit teoretickou
smykovou pevnost τ id, k tomu je potrˇeba zna´t za´vislost τmax(σn), protozˇe pra´veˇ z n´ı lze sta-
novit hodnotu τ id prˇi σn = 0 ktera´ na´m uda´va´ jizˇ zmı´neˇnou teoretickou smykovou pevnost
τ id. Vypocˇtene´ za´vislosti jsou zobrazeny na obr. 7.4.
7.3.4 Za´vislost smykove´ho napeˇt´ı 〈111〉{110} na mezirovinne´ vzda´-
lenosti bez hleda´n´ı deformacˇn´ı dra´hy
V prˇedesˇle´ kapitole byla popisovana´ za´vislost smykove´ho napeˇt´ı na mezirovinne´ vzda´lenosti.
Prˇi teˇchto vy´pocˇtech byla hleda´na nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı deformacˇn´ı dra´ha. To znamena´,
zˇe smeˇr deformace nebyl tedy prˇesneˇ ve smeˇru 〈111〉. Nab´ız´ı se zde ota´zka jak by tato
za´vislost vypadala pokud by byla deformace prova´deˇna prˇ´ımo ve smeˇru 〈111〉. Odpoveˇd’
da´va´ na´sleduj´ıc´ı stat’.
Proveden´ı deformac´ı k z´ıska´n´ı uvedene´ za´vislosti pro prˇ´ımy´ smeˇr 〈111〉 bylo samozrˇejmeˇ
jednodusˇsˇ´ı, nezˇ pro prˇ´ıpad, kdy byla vyhleda´va´na nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı deformacˇn´ı cesta.
Graf vy´sledne´ za´vislosti je zobrazen na obr. 7.5 spolecˇneˇ se za´vislost´ı kdy byla hleda´na
nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı deformacˇn´ı cesta. Je vsˇak nutne´ upozornit na fakt, zˇe vy´sledky uvedene´
v te´to kapitole jsou pouze pro prˇ´ıpad deformace kdy nebyly relaxova´ny translacˇn´ı vektory.
Jedna´ se tedy o nerelaxovany´ prˇ´ıpad smyku 〈111〉{110}.
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Obra´zek 7.4: Za´vislost maxima´ln´ıho smykove´ho napeˇt´ı τmax beˇhem deformace na: a) relativn´ı
(normalizovane´) mezirovinne´ vzda´lenosti ε a b) norma´love´m napeˇt´ı mezi smykovy´mi rovinami σn.
Jak je patrno z uvedeny´ch graf˚u, pro tlakovou deformaci (ε < 0) naby´vaj´ı hodnoty
τmax pro prˇ´ımy´ smeˇr deformace 〈111〉 mensˇ´ıch hodnot nezˇ pro prˇ´ıpad, kdy se hleda´ nej-
pravdeˇpodobneˇjˇs´ı deformacˇn´ı dra´ha pomoc´ı γ plochy. Toto tvrzen´ı plat´ı azˇ do hodnoty
deformace ε = 2% kdy maxima´ln´ı smykove´ napeˇt´ı τmax naby´va´ stejny´ch hodnot pro oba
prˇ´ıstupy. Naopak, prˇi vysˇsˇ´ıch tahovy´ch deformac´ıch (ε > 2%) jsou hodnoty napeˇt´ı τmax
mensˇ´ı pro za´vislost, kdy vyhleda´va´me nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı deformacˇn´ı dra´hu pomoc´ı γ plo-
chy. V obr. 7.5 jsou take´ v uvedeny´ch za´vislostech τmax(ε) vyznacˇeny body (kra´tka´ svisla´
cˇa´ra prˇerusˇuj´ıc´ı krˇivku) prˇi ktery´ch je v hodnota´ch τmax norma´love´ napeˇt´ı σn rovno nule.
Toto napeˇt´ı na´m rozdeˇluje za´vislosti na oblasti tlakovy´ch a tahovy´ch mezirovinny´ch napeˇt´ı
a take´ tyto body vyznacˇuj´ı teoretickou smykovou pevnost τ idun, ktera´ je v tomto prˇ´ıpadeˇ nizˇsˇ´ı
pro deformacˇn´ı dra´hu z´ıskanou pomoc´ı γ plochy. Rozd´ıl teoreticky´ch smykovy´ch pevnost´ı
τ idun pro smykovy´ syste´m 〈111〉{110}∗ a 〈111〉{110} je 0.3GPa. Z obr. 7.5 je take´ patrno,
zˇe veˇtsˇina hodnot je z´ıska´na pro oblast tlakove´ho napeˇt´ı σn. Rozd´ıly hodnot τmax pro jed-
notlive´ deformacˇn´ı dra´hy lze cˇa´stecˇneˇ vysveˇtlit pohybem sedlove´ho bodu zobrazene´ho jak
v obr. 7.3b tak v obr. 7.6. Zvla´sˇteˇ pak v obr. 7.6 je videˇt, zˇe pro tahovou relativn´ı deformaci
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Obra´zek 7.5: Za´vislost maxima´ln´ı smykove´ hodnoty τ na relativn´ı mezirovinne´ vzda´lenosti ε pro
nerelaxovane´ vektory lezˇ´ıc´ı v rovineˇ smyku (rovina {110}).
se sedlovy´ bod posouva´ mimo prˇ´ımy´ smeˇr deformace 〈111〉 a take´ je patrna zmeˇna pozice
loka´ln´ıho minima na prave´ straneˇ grafu. Proto je v neˇktery´ch prˇ´ıpadech vhodne´ deformacˇn´ı
dra´hu smykove´ho syste´mu 〈111〉{110} hledat. Za´lezˇ´ı vsˇak, jestli se hodnoty σn pohybuj´ı
v oblasti tlaku nebo tahu. Pokud nelze z neˇjake´ho d˚uvodu nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı dra´hu hle-
dat, je vy´hodne´ mı´sto prˇ´ıme´ deformacˇn´ı dra´hy ve smeˇru 〈111〉 pouzˇ´ıt dra´hu ve smeˇru 〈112〉.
Toto tvrzen´ı plyne ze skutecˇnosti, zˇe v prˇ´ıpadeˇ, zˇe nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı deformacˇn´ı dra´hu
hleda´me, tak jej´ı smeˇr se nejv´ıce prˇiblizˇuje pra´veˇ smeˇru 〈112〉.
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Obra´zek 7.6: Za´vislost celkove´ energie syste´mu Etot na slozˇka´ch y a z vektoru r1 pro: a) 8%
tlaku a b) 8% tahu. Prˇ´ıma´ deformacˇn´ı cesta 〈111〉 je vyznacˇena zˇlutou cˇa´rkovanou cˇarou, zat´ımco
nejpravdeˇpodobneˇjˇs´ı cesta mı´ˇr´ıc´ı z minima do sedlove´ho bodu je vyznacˇena dvojitou cˇerchovanou
cˇarou.
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Kapitola 8
Vliv dvojcˇateˇn´ı na mechanicke´
vlastnosti martenzitu
Z d˚uvodu vysˇsˇ´ıch teoreticky´ch Youngovy´ch modul˚u E100, E010, E001 oproti experimenta´ln´ım
(rozsah 30÷50GPa) pro martenzit (B19’) z´ıskany´ch prˇi mechanicky´ch deformac´ıch, je v za´-
veˇrecˇne´ kapitole te´to pra´ce diskutova´na mozˇnost zp˚usoben´ı tohoto rozd´ılu vlivem dvojcˇateˇn´ı
ve strukturˇe. Pro simulace byl vybra´n smı´ˇseny´ typ dvojcˇateˇn´ı. Ostatn´ı typy dvojcˇat nebyly
modelova´ny z d˚uvodu nutnosti pouzˇit´ı prˇ´ıliˇs velke´ a komplikovane´ ba´ze. Ze smı´ˇseny´ch dvojcˇat
lze modelovat typ (001) a (100). Prˇi pokusech o namodelova´n´ı dvojcˇete typu (001) se vsˇak
uka´zalo, zˇe struktura B19’ ma´ tendenci prˇecha´zet na strukturu ortorombickou baza´lneˇ cent-
rovanou (BCO), ktera´ jizˇ dvojcˇata obsahuje (viz. str. 49). Z tohoto d˚uvod˚u bylo pro vy´pocˇty
zvoleno dvojcˇe typu (100). Zp˚usob jeho namodelova´n´ı a spocˇten´ı elasticky´ch vlastnost´ı je
popsa´n v te´to kapitole.
8.1 Dvojcˇe typu (100)
Nejprve je vsˇak nutno specifikovat zp˚usob, jak byla zkonstruova´na ba´ze s vybrany´m ty-
pem dvojcˇete. Tato ba´ze bude da´le oznacˇova´na Bdv{100} a jej´ı podrobne´ vytvorˇen´ı je popsa´no
v na´sleduj´ıc´ı stati.
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8.1.1 Vytvorˇen´ı dvojcˇete
Postup vytvorˇen´ı ba´ze s dvojcˇetem byl na´sleduj´ıc´ı. Nejprve byla namodelova´na standardn´ı
ba´ze potrˇebna´ pro vytvorˇen´ı idea´ln´ıho krystalu martenzitu (struktura B19’). Tato ba´ze byla
na´sledneˇ podrobena deformaci, jej´ızˇ smeˇr je vyznacˇen na obr. 8.1 v leve´ doln´ı cˇa´sti. Jedna´
se o deformaci, prˇi ktere´ se translacˇn´ı vektor r3 otocˇ´ı o dvojna´sobek u´hlu δ (δ = γ − 90),
ktery´ sv´ıra´ s osou z karte´zske´ho sourˇadne´ho syste´mu1. Jde tedy z hlediska tvaru bunˇky o zr-
cadlen´ı. Toto zrcadlen´ı vsˇak plat´ı pouze pro tvar bunˇky, nikoliv pro pozice iont˚u nacha´zej´ıc´ı
se v bunˇce. Uvedena´ deformace byla rozdeˇlena do neˇkolika krok˚u. Beˇhem jednotlivy´ch krok˚u
byly iontove´ pozice v ba´zi relaxova´ny prˇicˇemzˇ s vyj´ımkou prvn´ıho deformacˇn´ıho kroku byly
vy´choz´ı pozice pro relaxaci bra´ny z prˇedesˇle´ho kroku. T´ımto zp˚usobem bylo dosazˇeno rov-
nomeˇrne´ho posunu iont˚u uvnitrˇ ba´ze beˇhem deformace. Na´sledneˇ byly vzaty cˇtyrˇi standardn´ı
ba´ze martenzitu (dva vnitrˇn´ı elementy pro udrzˇen´ı dane´ varianty martenzitu a dva okrajove´
pro vytvorˇen´ı rozhran´ı dvojcˇat) a posazeny na sebe tak, jak je zobrazeno na obr. 8.1. T´ım
byla vytvorˇena superba´ze idea´ln´ıho martenzitu obsahuj´ıc´ı 16 atomu˚. Podobny´m zp˚usobem
byla take´ vytvorˇena superba´ze obsahuj´ıc´ı
”
klopenou“ B19’. Tyto dveˇ ba´ze byly pak posazeny
na sebe a t´ım vzniklo dvojcˇe typu (100).
Na obr. 8.2 je zobrazen graf s pr˚ubeˇhem celkove´ energie syste´mu Etot prˇi zmeˇneˇ u´hlu
γ mezi translacˇn´ımi vektory r3 a r1. Rovnova´zˇne´mu stavu standardn´ı ba´ze odrelaxovane´ho
martenzitu odpov´ıda´ globa´ln´ı minimum za´vislosti Etot(γ). Deformace je provedena tak, zˇe
se tento u´hel zmensˇuje na hodnotu 90◦, kde monoklinicka´ struktura martenzitu prˇecha´z´ı ve
strukturu ortorombickou (loka´ln´ı maximum) a da´le pokracˇuje deformace do hodnot mensˇ´ıch
nezˇ 90◦. Z obra´zku je patrno dalˇs´ı minimum (loka´ln´ıho charakteru) na leve´ straneˇ, ze ktere´ho
lze nale´zt rovnova´zˇnou polohu
”
klopene´“ ba´ze B19’. Uvedena´ za´vislost Etot(γ) vsˇak pouze
plat´ı pro prˇ´ıpad, kdy byly iontove´ pozice beˇhem deformace relaxova´ny. V grafu v obr. 8.2 je
vsˇak take´ zobrazena i za´vislost Etot(γ) pokud by uvedena´ relaxace provedena nebyla
2 a jak je
patrno z obou za´vislost´ı, nelze v zˇa´dne´m prˇ´ıpadeˇ tuto relaxaci opomı´jet, nebot’ nerelaxovana´
data vedou k velice odliˇsny´m vy´sledk˚um. V grafu jsou take´ vyznacˇeny rozd´ıly celkovy´ch
energi´ı Etot pro jednotlive´ extre´my.
1Poznamenejme, zˇe se jedna´ o monoklinickou strukturu, kdy smeˇry vektor˚u r1 resp. r2 jsou totozˇne´ s
osami karte´zske´ho sourˇadne´ho syste´mu x resp. y. Pouze translacˇn´ı vektor r3 sv´ıra´ s osou z nenulovy´ u´hel.
2Pozice iont˚u v ba´zi byly popsa´ny fixn´ımi relativn´ımi sourˇadnicemi vzhledem k primitivn´ım translacˇn´ım
vektor˚um.
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B19` martensit
čtyři báze martenzitu
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martenzitu
super báze 
obsahující dvojče 
v rovině {100}
Obra´zek 8.1: Sche´ma vytvorˇen´ı ba´ze s dvojcˇetem typu (100).
Obr. 8.4 zobrazuje supermrˇ´ızˇ s dvojcˇetem typu (100). U takto vytvorˇene´ ba´ze s´ıly mezi
jednotlivy´mi ionty na rozhran´ı dvojcˇat dosahuj´ı vysoky´ch hodnot (rˇa´doveˇ i jednotky eV/A˚).
Proto byly v dalˇs´ı cˇa´sti relaxova´ny atomy na tomto rozhran´ı, zat´ımco atomy mimo roz-
hran´ı byly drzˇeny ve fixn´ıch pozic´ıch. Touto relaxac´ı bylo dosazˇeno sn´ızˇen´ı sil mezi ionty na
pr˚umeˇrne´ hodnoty 10−1 eV/A˚.
Jak mu˚zˇe by´t patrno z obr. 8.3, atomy nacha´zej´ıc´ı se prˇ´ımo na rozhran´ı zkoumany´ch
dvojcˇat se po relaxaci vyrovnaly te´meˇrˇ do roviny {100}. Tento vy´sledek souhlas´ı s jiny´mi
ab-initio simulacemi [78], ve ktery´ch vsˇak nebyly prova´deˇny vy´pocˇty mechanicky´ch vlast-
nost´ı. T´ımto zp˚usobem dojde k vytvorˇen´ı ba´ze Bdv{100} obsahuj´ıc´ı dvojcˇateˇn´ı typu (100). Po-
znamenejme jesˇteˇ, zˇe vytvorˇena´ ba´ze Bdv{100} byla jako celek podrobena relaxaci translacˇn´ıch
vektor˚u, aby bylo dosazˇeno stavu, ve ktere´m jednotlive´ slozˇky tenzoru napeˇt´ı dosahuj´ı hodnot
mensˇ´ıch nezˇ 500MPa (tato ba´ze bude da´le oznacˇova´na jako plneˇ odrelaxovana´). I po te´to re-
laxaci vsˇak hodnoty sil mezi ionty a jednotlive´ slozˇky tenzoru napeˇt´ı dosahuj´ı vysˇsˇ´ıch hodnot,
nezˇ pro idea´ln´ı strukturu martenzitu (napeˇt’ove´ krite´rium < 100MPa a silove´ krite´rium 10−2
eV/A˚). Mus´ıme si vsˇak uveˇdomit, zˇe se jedna´ o ba´zi obsahuj´ıc´ı dvojcˇe, tedy plosˇnou poruchu
v idea´ln´ı strukturˇe, ktera´ vna´sˇ´ı do modelovane´ ba´ze vnitrˇn´ı pnut´ı a nelze tedy dosa´hnout
69
KAPITOLA 8. VLIV DVOJCˇATEˇNI´ NA MECHANICKE´ VLASTNOSTI MARTENZITU
-2084.8
-2084.6
-2084.4
-2084.2
-2084
-2083.8
-2083.6
-2083.4
-2083.2
 75  80  85  90  95  100  105
E
t
o
t
 
[
e
V
]
γ
∆E= 53.8 meV
∆E= 110.8 meV ∆E= 164.54 meV
relaxace iont. pozic
bez relaxace iont. pozic
E
t
o
t
 
[
e
V
]
E
t
o
t
 
[
e
V
]
E
t
o
t
 
[
e
V
]
Obra´zek 8.2: Za´vislost celkove´ energie syste´mu Etot na u´hlu γ.
stejny´ch konvergencˇn´ıch napeˇt’ovy´ch a silovy´ch krite´ri´ı jako pro idea´ln´ı strukturu.
8.1.2 Vy´pocˇet Youngova modulu
Vy´pocˇet Youngova modulu pruzˇnosti E ba´ze Bdv100 pomoc´ı ab-initio simulac´ı byl prova´deˇn
v krystalograficky´ch smeˇrech 〈100〉, 〈010〉, 〈001〉 (osy x, y a z v obr. 8.3), 〈101〉 a 〈101〉. Prˇi
teˇchto vy´pocˇtech mus´ı by´t v jednotlivy´ch deformacˇn´ıch kroc´ıch relaxova´na prˇ´ıcˇna´ napeˇt´ı, tzn.
mus´ı by´t umozˇneˇna Poissonova kontrakce. Ta byla realizova´na pomoc´ı relaxacˇn´ı procedury
obsazˇene´ v programu Abinit, ktery´ byl nastaven tak, aby ponechal translacˇn´ı vektor ve smeˇru
deformace v nezmeˇneˇne´ pozici a zbyle´ dva meˇnil tak, aby prˇ´ıcˇna´ napeˇt´ı na smeˇr deformace
byla bl´ızka´ nule (hodnoty mensˇ´ı nezˇ cca 300 MPa, v neˇktery´ch prˇ´ıpadech i okolo 500 MPa).
Samotne´ hodnoty Youngova modulu E byly pocˇ´ıta´ny ze smeˇrnice za´vislosti napeˇt´ı ve smeˇru
deformace na relativn´ım prodlouzˇen´ı σ(²).
Kompletn´ı vypocˇtene´ vy´sledky jsou shrnuty v tab. 8.1 zahrnuj´ıc´ı vy´sledky jak pro plneˇ
odrelaxovanou ba´zi tak pro ba´zi, kdy nebyla provedena relaxace iontovy´ch pozic na rozhran´ı
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Obra´zek 8.3: Vy´sledna´ ba´ze s modelovany´m dvojcˇetem, ktera´ byla pouzˇita prˇi ab-initio simulac´ıch.
Na obra´zku je zobrazeno rozhran´ı dvojcˇat. V leve´ cˇa´sti jsou atomy na tomto rozhran´ı prˇed a v prave´
po relaxaci.
dvojcˇat. Jak je z uvedene´ tabulky patrno, spocˇtene´ hodnoty pro smeˇry 〈010〉 a 〈001〉 jsou
pro ba´zi s dvojcˇetem typu (100) nizˇsˇ´ı nezˇ pro monokrystal. Tyto rozd´ıly jsou vsˇak male´
(cca 9% pro smeˇr 〈010〉 a 8% pro smeˇr 〈001〉). Hodnota pro smeˇr 〈010〉 z˚usta´va´ stejna´
bez ohledu na to, zda ba´ze obsahuje studovane´ dvojcˇe cˇi nikoliv. Nejveˇtsˇ´ı pozornost vsˇak
byla veˇnova´na krystalograficky´m smeˇr˚um 〈101〉 a 〈101〉, nebot’ pra´veˇ v teˇchto smeˇrech lze
prˇedpokla´dat neˇjveˇtsˇ´ı prˇ´ıpadny´ vliv. Avsˇak z tab. 8.1 je patrno, zˇe Young˚uv modul v teˇchto
smeˇrech z˚usta´va´ v rozsahu hodnot nameˇrˇeny´ch pro monokrystal.
Vy´sledny´ vliv dvojcˇateˇn´ı byl porovna´n s hodnotami Youngova modulu z´ıskany´ch na sli-
tineˇ CuAlNi [79]. Moduly byly na te´to slitineˇ meˇrˇeny pomoc´ı ultrasonicky´ch metod po-
drobneˇji uvedeny´ch v [80] a pro trˇi prˇ´ıpady krystalograficke´ho usporˇa´da´n´ı: monokrystal,
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dvojcˇateˇn´ı smı´ˇsene´ho typu a dvojcˇateˇn´ı typ-II. Elasticka´ deformace materia´lu beˇhem meˇrˇen´ı
byla prˇiblizˇneˇ 10−6. Vy´sledne´ zmeˇny Youngovy´ch modul˚u mezi zdvojcˇateˇly´m a nezdvojcˇateˇ-
ly´m martenzitem jsou vsˇak maxima´lneˇ 13% pro smı´ˇseny´ typ a 20% pro typ-II. Nameˇrˇena´
data na slitineˇ CuAlNi se tedy kvalitativneˇ shoduj´ı s prezentovany´mi vy´sledky studie vlivu
dvojcˇateˇn´ı v martenzitu slitiny NiTi. Lze tedy rˇ´ıci, zˇe dvojcˇateˇn´ı v martenziticke´ fa´zi nema´
vy´razny´ vliv na moduly pruzˇnosti.
Tabulka 8.1: Teoreticke´ hodnoty Youngovy´ch modul˚u pro monokrystalickou strukturu a strukturu
s dvojcˇetem typu (100) s odrelaxovany´mi a neodrelaxovany´mi ionty na rozhran´ı dvojcˇat. Data jsou
take´ doplneˇna o experimenta´ln´ı vy´sledky [73].
modul \ smeˇr E100 [GPa] E010 [GPa] E001 [GPa] E101 [GPa] E101 [GPa]
B19’dv100 (plna´ relaxace) 98 113 116 123 126
B19’dv100 (nerelaxova´no) 98 148 127 - -
B19’monokrystal 96 124 126 - -
Eexperiment rozsah 30÷ 50
K vy´sˇe uvedeny´m vy´sledk˚um jsou doplneˇny jesˇteˇ grafy zna´zornˇuj´ıc´ı za´vislost napeˇt´ı σi na
relativn´ı deformaci ²i pro vsˇechny zkoumane´ smeˇry. Hodnoty jsou zobrazeny jak pro prˇ´ıpady,
kdy byla deformace prova´deˇna na plneˇ odrelaxovane´ ba´zi, tak pro prˇ´ıpady, kdy tato relaxace
nebyla uvazˇova´na. V kazˇde´m z uvedeny´ch graf˚u je take´ vyznacˇen smeˇr deformace. Jak mu˚zˇe
by´t z graf˚u na obr. 8.4 patrno, plna´ relaxace hraje vy´znamnou roli, nebot’ grafy na leve´ straneˇ
(vy´sledky pro ba´zi, kde byla relaxace umozˇneˇna) vykazuj´ı mensˇ´ı hodnoty spocˇteny´ch modul˚u
a vypocˇtena´ krˇivka ukazuj´ıc´ı pr˚ubeˇh napeˇt´ı σi na relativn´ı deformaci εi je mnohem hladsˇ´ı,
nezˇ pro hodnoty, ktere´ byly spocˇteny pro ba´zi, kde relaxace nebyla umozˇneˇna3. Z vy´sledk˚u
tedy plyne, zˇe aby bylo dosazˇeno co nejprˇesneˇjˇs´ıch vy´sledk˚u, mus´ı by´t plna´ relaxace vzˇdy
provedena. Da´le jsou v kazˇde´m z graf˚u uvedeny rovnice linea´rn´ı regrese vypocˇteny´ch dat.
V tab. 8.2 jsou zahrnuty hodnoty celkovy´ch energi´ı Etot pro zkoumane´ ba´ze s dvojcˇaty.
Vsˇechny uvedene´ hodnoty energie jsou prˇepocˇ´ıta´ny na jeden atom. Prˇi porovna´n´ı jednot-
livy´ch rozd´ıl˚u hodnot energi´ı ∆Etot lze rˇ´ıci, zˇe rozd´ıl mezi idea´ln´ım monokrystalem marten-
zitu a plneˇ odrelaxovanou ba´z´ı s dvojcˇaty (cca 30meV) je vy´razneˇ nizˇsˇ´ı nezˇ nezˇ rozd´ıl mezi
nerelaxovanou ba´z´ı s dvojcˇaty (cca 112meV).
3Pro prˇ´ıpad nerelaxovane´ ba´ze bylo take´ velice obt´ızˇne´ dosa´hnout mensˇ´ıch hodnot prˇ´ıcˇny´ch napeˇt´ı nezˇ
stanov´ı relaxacˇn´ı krite´rium
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Vy´sledky vy´pocˇt˚u modul˚u ukazuj´ı na nepodstatny´ vliv dvojcˇat. Tento vy´sledek je ve
shodeˇ s experimenty prova´deˇny´mi pomoc´ı neutronove´ difrakce, nanoindentace a ultrazvuku
[79, 81]. Na druhe´ straneˇ mohou by´t hodnoty modul˚u z´ıskany´ch pomoc´ı tenzometricky´ch
meˇrˇen´ı nebo ohybovy´mi kmity [73, 81] v´ıce nezˇ o 50% nizˇsˇ´ı. Tento rozd´ıl je zp˚usoben
skutecˇnost´ı, zˇe prˇi teˇchto experimentech je rozsah deformace resp. napeˇt´ı tak vysoky´ (² ≈
10−4, σ ≈ 40MPa), zˇe zde jizˇ docha´z´ı k prˇeusporˇa´da´va´n´ı dvojcˇatove´ struktury a kde vzniku
novy´ch dvojcˇat, tj. mikroplasticke´ deformaci [81,82].
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Obra´zek 8.4: Vy´sledne´ pr˚ubeˇhy napeˇt´ı σi prˇi jednotlivy´ch deformac´ıch εi pro modelovanou ba´zi
s dvojcˇetem v rovineˇ {100}. V obra´zku jsou take´ vyznacˇeny rovnice linea´rn´ı regrese f(x) jejichzˇ
smeˇrnice uda´vaj´ı jednotlive´ Youngovy moduly E [GPa].
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Tabulka 8.2: Hodnoty celkovy´ch energi´ı Etot na jeden atom pro ba´zi s dvojcˇaty typu (100).
Vy´sledky jsou uvedeny jak pro ba´zi s odrelaxovany´mi atomy na rozhran´ı dvojcˇat tak pro prˇ´ıpad, kdy
tato relaxace nebyla vzata v u´vahu. Hodnoty jsou vztazˇene´ k energii struktury idea´ln´ıho martenzitu.
struktura ∆Etot [meV]
B19’dv100 (plna´ relaxace) 30.0
B19’dv100 (nerelaxova´no) 112.0
B19’monokrystal 0.0
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Za´veˇr
V prˇedkla´dane´ disertacˇn´ı pra´ci jsou prezentova´na vypocˇ´ıtana´ (ab-initio) data strukturn´ıch
a mechanicky´ch charakteristik austeniticke´ (struktura B2), martenziticke´ (struktury B19’
a B33) a cˇa´stecˇneˇ i prˇechodny´ch fa´z´ı (pouze B19). Jedna´ se prˇedevsˇ´ım o mrˇ´ızˇkove´ konstanty,
Young˚uv modul E a objemovy´ modul B pruzˇnosti, elasticke´ konstanty cij, teoreticke´ pevnosti
v tahu σid a ve smyku τ id. Vsˇechny zde uvedene´ vy´sledky byly spocˇteny volneˇ sˇiˇritelny´m
ab-initio programem Abinit. Relaxace primitivn´ıch translacˇn´ıch vektor˚u byly realizova´ny
vnitrˇn´ı procedurou obsazˇenou v programu Abinit nebo pomoc´ı extern´ıho skriptu v jazyce
Perl specia´lneˇ upravene´ho pro kazˇdy´ typ relaxace. Prˇi vy´pocˇtech byly prˇeva´zˇneˇ pouzˇ´ıva´ny
vhodne´ pseudopotencia´love´ vlnove´ funkce. Pro vy´pocˇet vy´meˇnne´ a korelacˇn´ı energie byla
ve vsˇech prˇ´ıpadech pouzˇita aproximace zobecneˇne´ho gradientu (GGA). Spocˇtene´ mrˇ´ızˇkove´
konstanty pro studovane´ struktury dobrˇe odpov´ıdaly experimenta´ln´ım. Pevnostn´ı charakte-
ristiky byly stanoveny nejprve pro austenitickou fa´zi, pro n´ızˇ B = 145GPa, E = 72GPa,
σiduni = 24GPa (zkouma´n pouze krystalograficky´ smeˇr [100]) a σ
id
uni = 33GPa. Prˇi vy´pocˇtech
teoreticke´ pevnosti ve smyku byly uvazˇova´ny trˇi skluzove´ syste´my (〈111〉{110}, 〈111〉{112}
a 〈001〉{100}). Nejmensˇ´ı z´ıskana´ teoreticka´ pevnost byla τ id = 3.6GPa a odpov´ıdaj´ıc´ı sklu-
zovy´ syste´m (〈111〉{110}) lze povazˇovat za nejsnadneˇjˇs´ı pro smyk v austeniticke´ fa´zi NiTi.
Prˇi optimalizaci martenziticke´ struktury (relaxaci napeˇt´ı) vsˇak bylo zjiˇsteˇno, zˇe teoretic-
kou za´kladn´ı strukturou martenzitu (s nejnizˇsˇ´ı energi´ı) nen´ı monoklinicka´ struktura B19’ (ex-
perimenta´lneˇ pozorovana´), ale ortorombicka´ baza´lneˇ centrovana´ struktura B33. Toto zjiˇsteˇn´ı
take´ potvrzuj´ı prˇedchoz´ı ab-initio vy´pocˇty jiny´ch autor˚u publikovane´ v [70], kde bylo zjiˇsteˇno,
zˇe martenziticka´ struktura B19’ nen´ı diktova´na loka´ln´ım minimem celkove´ energie Etot, ny´brzˇ
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je stabilizova´na zbytkovy´m napeˇt´ım v materia´lu a teplotou. Jelikozˇ v ab-initio simulac´ıch
uvazˇujeme pouze teplotu 0K, vyskytl se tedy proble´m s udrzˇen´ım struktury B19’, jenzˇ byl
vyrˇesˇen ponecha´n´ım iontovy´ch pozic v ba´zi na experimenta´lneˇ zjiˇsteˇny´ch hodnota´ch, tj.
beˇhem optimalizace struktury byly relaxova´ny pouze primitivn´ı translacˇn´ı vektory. Na takto
vytvorˇene´ ba´zi byly na´sledneˇ stanoveny Youngovy moduly E100 = 94GPa, E010 = 124GPa,
E001 = 126GPa. Da´le byl spocˇten objemovy´ modul pruzˇnosti B = 137GPa, kompletn´ı ma-
tice trˇina´cti neza´visly´ch elasticky´ch konstant cij a na za´veˇr stanovena za´vislost u´hlu γ na
odpov´ıdaj´ıc´ıch deformac´ıch potrˇebny´ch pro stanoven´ı uvedeny´ch modul˚u.
Z prˇechodovy´ch struktur byla vzata v u´vahu pouze ortorombicka´ struktura B19, kde
E100 = 71GPa, E010 = 138GPa, E001 = 95GPa, B = 153GPa. Kompletn´ı matice elasticky´ch
konstant eij nebyla stanovena.
Vy´sledky teoreticke´ho Youngova modulu pro idea´ln´ı martenzit a martenzit s vybrany´m
typem dvojcˇateˇn´ı uka´zaly, zˇe studovane´ dvojcˇe nema´ prˇ´ıliˇs velky´ vliv na hodnotu Youngova
modulu, nebot’ rozd´ıly vy´sledny´ch modul˚u jsou maxima´lneˇ 9%. Tento za´veˇr kvantitativneˇ
potvrzuj´ı i experimenta´ln´ı data na slitineˇ CuAlNi z´ıskana´ pomoc´ı ultrazvukovy´ch meˇrˇen´ı,
na ktere´ byl vliv dvojcˇateˇn´ı na mechanicke´ charakteristiky take´ studova´n. Rozd´ıl experi-
menta´ln´ıch a teoreticky´ch Youngovy´ch modul˚u slitiny NiTi je zp˚usoben velikost´ı aplikovane´
deformace, prˇi jejich experimenta´ln´ım stanoven´ı. Zat´ımco prˇi mechanicky´ch testech je defor-
mace rˇa´du 10−4, prˇi jiny´ch testech (ultrazvuk, nanoindentace a neutronova´ difrakce) je mensˇ´ı
nezˇ 10−6. Prˇi deformac´ıch v rˇa´du 10−4 jizˇ docha´z´ı k prˇeusporˇa´da´va´n´ı dvojcˇat a Young˚uv mo-
dul klesa´.
Vy´sledky byly publikova´ny na na´rodn´ıch a mezina´rodn´ıch odborny´ch konferenc´ıch u´stn´ı
formou nebo formou
”
posteru“ a ve veˇdecky´ch cˇasopisech [10,14–17,50,57,71,83,84]. Z vy´z-
namny´ch konferenc´ı lze naprˇ. uve´st
”
7th European Symposium on Martensitic Transformati-
ons and Shape Memory Alloys“,
”
Euromat 2007“ a
”
European Conference on Fracture: Mul-
tilevel Approach to Fracture of Materials, Components and Structures (ECF17)“, z cˇasopis˚u
naprˇ. Materials Science & Engineering A a Strength of Materials.
Teoreticka´ data prezentovana´ v te´to disertacˇn´ı pra´ci doplnˇuj´ı a rozsˇiˇruj´ı soucˇasny´ stav
pozna´n´ı slitiny NiTi v oblasti teoreticky´ch tahovy´ch a smykovy´ch pevnost´ı a elasticky´ch
modul˚u a konstant. Poskytuj´ı take´ strucˇny´ na´hled na smykove´ dra´hy v austeniticke´ fa´zi
a diskutuj´ı vliv dvojcˇateˇn´ı na mechanicke´ vlastnosti.
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Seznam cˇasto pouzˇ´ıvany´ch symbol˚u
a zkratek
symbol vy´znam
a0, b0, c0, rovnova´zˇne´ mrˇ´ızˇkove´ parametry struktury
B objemovy´ modul pruzˇnosti
Bdv100 oznacˇen´ı modelovane´ ba´ze obsahuj´ıc´ı dvojcˇateˇn´ı smı´ˇsene´ho typu (100)
Cijkl elasticke´ konstanty
cij elasticke´ konstanty zapisovane´ podle Voightova za´pisu
E Young˚uv modul
E100 Young˚uv modul v definovane´m krystalograficke´m smeˇru
Etot celkova´ energie zkoumane´ho syste´mu
DFT teorie funkciona´lu hustoty – Density Functional Theory
FHI pseudopotencia´l typu FHI – Fritz Haber Institute
GGA aproximace zobecneˇne´ho gradientu – Generalized Gradient Approximation
LDA aproximace loka´ln´ı hustoty – Local Density Approximation
LSDA aproximace loka´ln´ı hustoty se spinen – Local Spin Density Approximation
m hmotnost
n pocˇet valencˇn´ıch elektron˚u
NC norm-konservn´ı pseudopotencia´l
PAW PAW pseudopotencia´l
TM pseudopotencia´l typu TM – Troullier Martins
V objem
V0 rovnova´zˇny´ objem
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VS potencia´l – staciona´rn´ı Schro¨dingerova rovnice
V Hef efektivn´ı potencia´l – Harteeho aproximace
V HFef efektivn´ı potencia´l – Harteeho - Fockova aproximace
Vef efektivn´ı potencia´l v Kohn-Shamoveˇ rovnici
Vext extern´ı potencia´l tvorˇeny´ ionty
vxc vy´meˇnna´ a korelacˇn´ı energie
γ oznacˇen´ı u´hlu mezi translacˇn´ımi vektory r1 a r3 v monoklinicke´ strukturˇe
δ u´hel odklonu translacˇn´ıho vektoru r3 od osy z
εi slozˇka tenzoru deformace
² jednoosa´ deformace (naprˇ. ² = ²1, ²2, ²3)
ν relativn´ı objem
% elektronova´ hustota
σi tahova´ slozˇka napeˇt’ove´ho tenzoru
σidi teoreticka´ pevnost v jednoose´m tahu
σhyd napeˇt´ı prˇi vsˇesmeˇrove´m nama´ha´n´ı
σidhyd teoreticka´ pevnost prˇi vsˇesmeˇrove´m nama´ha´n´ı
τi slozˇka napeˇt’ove´ho tenzoru
τ id teoreticka´ smykova´ pevnost
τmax maxima´ln´ı smykove´ napeˇt´ı beˇhem definovane´ deformacˇn´ı dra´hy
Φ vlnova´ funkce pro ionty
Ψ obecna´ vlnova´ funkce
ψ vlnova´ funkce pro elektrony
h¯ redukovana´ Planckova konstanta
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